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Vorwort
Seit Bednorz und Mu¨ller 1986 in La2−xBaxCuO4 u¨berraschend Supraleitung bei ei-
ner kritischen Temperatur von 40K entdeckten [BM86], stellt die Erforschung dotier-
ter Kupratoxide – daraufhin auch als Kuprat-Supraleiter bezeichnet– eines der aktiv-
sten Felder der theoretischen und experimentellen Festko¨rperphysik dar. Die Kuprat-
Supraleitung unterscheidet sich in mehrfacher Hinsicht von den bis dato bekannten
Supraleitern: Zum einen erwies sich der supraleitende Zustand als stark anisotrop: So
liegt die kritische Stromdichte parallel zu den dotierten CuO2-Ebenen innerhalb der
perovskitartigen Kristallstrukturen um zwei oder mehr Gro¨ßenordnungen u¨ber den ent-
sprechenden Werten in dazu senkrechter Richtung. Ferner stellte sich bald heraus, daß
die Elektron-Phonon-Wechselwirkung, die zuvor die konventionelle Supraleitung er-
folgreich beschreiben konnte, nicht die Ursache der Kuprat-Supraleitung sein kann.
Der entsprechende mikroskopische Mechanismus wird gemeinhin in Vielteilcheneffe-
ken, bedingt durch die Coulomb-Wechselwirkung der Valenzelektronen innerhalb der
CuO2-Ebenen, vermutet; ein befriedigendes Modell steht hier noch als ungelo¨stes Pro-
blem im Raum.
Neben der Hochtemperatur-Supraleitung selbst weckte spa¨ter eine weitere Eigenschaft
der Kuprat-Supraleiter reges Forschungsinteresse: Neutronenstreuexperimente von J.M.
Tranquada zeigten [TSJ+95] bei hinreichend tiefen Temperaturen quasi-eindimensiona-
le Ladungs- und Spinverteilungen – sog. Streifenstrukturen – innerhalb der dotierten
CuO2-Ebenen auf. Auch experimentelle Daten aus Versuchen mit elastischer Ro¨ntgen-
streuung [AAS+05] und aus der Tunnelmikroskopie wiesen auf die Mo¨glichkeit eines
inhomogenen Grundzustandes hin.
Theoretisch waren die Streifenstrukturen schon einige Jahre vor ihrem experimentel-
len Nachweis in Hartree-Fock-Rechnungen, u.a. von Jan Zaanen [ZG89] vorausge-
sagt worden. Spa¨ter wurden zweidimensionale t-J und Hubbard-Modelle intensiv un-
tersucht. Die Ergebnisse dieser Studien stehen einerseits in guter U¨bereinstimmung
mit den experimetellen Daten, andererseits ist ihrer Aussagekraft durch die Notwen-
digkeit beschra¨nkt, den numerischen Verfahren zweidimensionale Grundstrukturen mit
Randbedingungen- Superzellen- zugrunde zu legen.
Wir versuchen in dieser Arbeit, solche imhomogenen Zusta¨nde in einer Dimension als
Grundzusta¨nde des dotierten Einband-Hubbard-Modells mit Hilfe von verallgemeiner-
ten Gutzwiller-Wellenfunktionen in Abha¨ngigkeit von Dotierung, Wechselwirkung und
Hoppingparametern systematisch zu erfassen. Zwar sind wir auch in einer Dimension
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an die Vorgabe von Superzellen gebunden, ko¨nnen aber durch den geringeren Rechen-
aufwand eine deutlich gro¨ßere Anzahl entsprechender Strukturen betrachten und die
Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von den Modellparametern systematischer erfassen,
als es bisher fu¨r zweidimensionale Modelle mo¨glich war. Die Arbeit gliedert sich wie
folgt:
In Kapitel 1 fu¨hren wir in die Materialklasse der Kuprat-Supraleiter ein. Dabei werden
wir zuna¨chst die charakteristische perovksitartige Kristallstruktur mit dotiertern CuO2-
Ebenen darlegen. Dann beschreiben wir die erwa¨hnten Streifenstrukturen pha¨nomeno-
logisch, um schließlich auf dieser Basis experimentelle Ergebnisse - vor allem aus der
Neutronenstreuung - diskutieren zu ko¨nnen.
In Kapitel 2 ero¨rtern wir grundsa¨tzliche Aspekte der mikroskopischen Modellierung
der Elektronenstruktur innerhalb der CuO2-Ebenen. Zuna¨chst wird durch eine sinnvolle
Abscha¨tzung der atomaren Elektronen-Konfigurationen ein geeignetes Tight-Binding-
Modell aufgestellt. Anschließend fu¨hren mit dem t-J und dem Hubbard-Modell die hier
relevanten Modelle der (atomaren) Elektron-Elektron-Wechselwirkung ein, schließlich
geben wir einen U¨berblick u¨ber numerische Studien an diesen Modellen und formulie-
ren vor diesem Hintergrund die Zielsetzung der vorliegenden Arbeit.
In Kapitel 3 fu¨hren wir das eindimensionale Einband-Hubbard-Modell, welches un-
seren Rechnungen zugrunde liegt, auf quantenmechanischer Ebene ein. Anschließend
formulieren wir den Gutzwiller-Formlismus im Einband-Fall und fu¨hren eine Erweite-
rung der Verfahrens zur Untersuchung inhomogener Zusta¨nde ein.
In Kapitel 4 wird zuna¨chst die eindimensionale Pha¨nomenologie inhomogener Zusta¨nde
anhand von Ordnungsparametern erla¨utert und deren Struktur in einer Dimension an-
hand von Streifen-Superzellen klassifiziert. Anschließend ero¨rtern wir einige prakti-
sche Aspekte des Verfahrens.
In Kapitel 5 kommen wir zur Pra¨sentation der numerischen Ergebnisse. Die Pra¨sen-
tation des Datenmaterials erfolgt in zwei Teilen: Zuna¨chst werden Parametersa¨tze mit
ausschließlich Na¨chstem-Nachbar-Hopping betrachtet, wa¨hrend im zweiten Teil endli-
che U¨berna¨chste-Nachbar-Hoppings hinzugezogen werden.
In Kapitel 6 stellt eine Zusammenfassung der Arbeit dar und gibt einen Ausblick auf
mo¨gliche Fortfu¨hrungen des Projekts.
Kapitel 1
Materialien
1.1 CuO2-Ebenen supraleitender Kuprate
Supraleitende Kuprate kristallisieren in perovskitartigen Strukturen mit Kupfer-Sauer-
stoff Oktaedern, bei denen die Apex-Positionen des Sauerstoffs entlang der c-Achse
elongiert sind. Es bilden sich dadurch CuO2-Ebenen, bei denen die Kupfer-Atome
auf einem Qudratgitter angeordnet sind. Auf den Mittelpunkten der Verbindungslinien
zwischen zwei Kupferatomen befindet sich jeweils ein Sauerstoffatom. Es gibt viele
Varianten dieser perovskitartigen Grundstruktur, zum Beispiel Doppel- und Mehrfach-
Schichtstrukturen, bei denen die Apex-Atome der Sauerstoffoktaeder teilweise oder
ganz fehlen, die CuO2-Ebenen jedoch erhalten bleiben. Die Valenzelektronen liegen
in den Konfigurationen 2px,y am Sauerstoff und 3dx2−y2 am Kupfer vor. Aufgrund der
deutlich tieferen Orbitalenergien des Sauerstoffs wird ha¨ufig davon ausgegangen, daß
die p-Schalen am Sauerstoffs fast vollsta¨ndig gefu¨llt sind und somit keinen Beitrag
zu Ladungstransport und Magnetisierung leisten. Die 3d-Kupferorbitale dagegen sind
im undotierten Fall jeweils halb gefu¨llt und bilden ein fermionisches Spin- 12 -System,
dessen Grundzustand bekanntermaßen gegeben ist durch einen antiferromagnetischen
Mott-Isolator.
Durch Dotierung – z.B. u¨ber die Beimischung von Ba in La2−xBaxCuO4 – geben
die CuO2-Ebenen eine entsprechende Anzahl von Ladungstra¨gern ab und bilden da-
durch dotierte Mott-Isolatoren mit einer Anordnung von Ladungen und magnetischen
Momenten bzw. Spins auf dem Quadratgitter der Kupferionen, die den eigentlichen
Gegenstand dieser Studie ausmachen sollen.
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Abbildung 1.1: Orbitale der CuO2-Ebenen
1.2 Ordnungspha¨nomene in einer und in zwei Dimen-
sionen
1.2.1 Quasi-Eindimensionale Ordnungen
Unter einer Streifenstruktur verstehen wir im folgenden eine inhomogene Ladungs-
und Spinordnung auf einem Quadratgitter, die ihrerseits in parallele eindimensiona-
le Substrukturen (Streifen) zerfa¨llt. Ladungs- und magnetische Ordnungen innerhalb
der Streifen ko¨nnen dabei unterschiedliche Periodizita¨ten nc bzw ns aufweisen und
sowohl in den axialen Richtungen des Quadratgitters als auch in Richtung der Fla¨chen-
diagonalen auftreten. Streifen brechen somit sowohl die Translations- als auch die C4
-Punktsymmetrie sowie die Inversionssymmetrien des Gitters. Den Periodenla¨ngen nc
und ns einer Streifenstruktur entsprechen im reziproken Raum des Atomgitters die Wel-
lenvektoren εc und εs mit εc = 2pi/nc bzw. εs = 2pi/ns. In der Literatur haben sich fu¨r die
Ladungsordnungen mit nc = 1/d und nc = 1/2d bei Dotierung d relativ zur halben
Bandfu¨llung die Bezeichnungen gefu¨llte Streifen(filled stripes) und halbgefu¨llte Strei-
fen (half filled stripes) eingebu¨rgert. Neben ihren Periodizita¨ten werden Streifen durch
ihre Symmetrie charakterisiert: so spricht man von platzzentierten (site-Centered) und
mittenzentrierten (bond-centered) Streifen je nach Position des Symmetriezentrums.
Zerfa¨llt die Verteilung der Ladungen und Momente dagegen in homogene eindimen-
sionale Substrukturen, so spricht man von nematischen Phasen. Von den echt zweidi-
mensionalen Strukturen, die auch der C4 -Punktsymmetrie des Gitters genu¨gen, sind in
diesem Zusammenhang vor allem sog. Checkerboard-Strukturen relevant.
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1.2.2 Statische und fluktuierende Ordnung
Die Streifenstrukturen wie auch die nematischen oder zweidimensionalen Strukturen-
werden in dieser Arbeit als langreichweitige, statische Ordnungen auf dem Atomgit-
ter der CuO2-Ebenen aufgefaßt. In Anwendung auf reale Materialien stellt dies aller-
dings ein starke Idealisierung dar: Zum einen treten in dotierten Kupratsupraleitern
Verzerrungen der Gitterperiodizia¨t durch Beimischung der Fremdatome auf. Fluktu-
ierende Ordnungen treten auf, wenn sich einzelne Ordnungzusta¨nde energetisch nur
geringfu¨gig unterscheiden und es durch Quantenfluktuationen zur Koexistenz verschie-
dener Phasen kommt.
1.3 Streifenstrukturen im Experiment
Dreiecke: La2−xSrxCuO4 (LSCO) nach [YLK+98][WSE+99]
[WBK+00][MFY+00][MLG+00][MFY+02],fu¨r La2−xSrxCuO4 zeigen
die gefu¨llten Dreiecke zusa¨tzlich diagonale Streifen mit einer Periodi-
ziza¨t von
√
2ε ′ an. Quadrate: La2−x−yNdySrxCuO4 (LNSCO) nach
[TSJ+95][Tra97]. Rhomben: La2CuO4+δ [WLK+97] [LBK+99] Kreise
La2−x−yNdyZnxCuO4 (Zn-LNSCO)[TIKU99] Kreuze: YBa2Cu3O2+δ nach
[DMHD01][MDDH00][HHF+08]
Abbildung 1.2: Yamada-Plot
Die wichtigsten experimentellen Hilfsmittel zur Messung der Streifenstrukturen stel-
len Streuexperimente mit Neutronen und Ro¨ntgenstrahlung dar. Abbildung 1.2, der
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”Yamada-Plot“, entnommen aus [Voj09], zeigt die Periodizita¨t magnetischer Inhomo-
genita¨ten εspi in Abha¨ngigkeit von der Dotierung x in unterschiedlichen Materialien.
1.3.1 Neutronenstreuung
Langreichweitige periodische magnetische Ordnungen in Festko¨rpern, die nicht der
zugrundeliegenden Gitterstruktur etnsprechen lassen sich anhand von Neutronenstreu-
experimenten nachweisen. Dabei a¨ußert sich eine Periodizita¨t der La¨nge εs in einem
Maximum der Streuintensita¨t bei ks = 2pi/εs. Wa¨hrend sich magnetische Ordnungen
dabei direkt nachweisen lassen, ko¨nnen Ladungsordnungen lediglich indirekt u¨ber Git-
terverzerrungen beobachtet werden. Dabei ist zu beachten, daß die Streuung der Neu-
tronen nicht elastisch, sondern inelastisch mit Energieu¨bertra¨gen im Bereich einiger
meV erfolgt. Das Auftauchen von jeweils 4 Bragg-Peaks fu¨r Spin- und Ladungsord-
nung la¨sst zuna¨chst zwei Deutungen zu: Einerseits eine 2D-Schachbrett-Struktur, an-
dererseits eine U¨berlagerung von eindimensionalen Streifen in beide Raumrichtungen
des Kristalls. Schachbrettartige Strukturen fu¨hren jedoch ebenso zu Bragg-Peaks in
Richtung der Raumdiagonalen.
Der antiferromagnetische Grundzustand in der undotierten Substanz La2CuO4 wur-
de 1987 von D. Vaknin [VSM+87] nachgewiesen, der erste experimentelle Nachweis
statischer Streifenstrukturen gelang J.M. Tranquada 1995 [TSJ+95] an
La2−x−0.4Nd0.4SrxCuO4 bei einer Dotierung x = 0.12 . Die Messungen zeigten un-
terhalb einer kritischen Temperatur von 55K Bragg-Peaks mit einer Abweichung von
εs = 0.12pi vom Quadratgitter, was einer periodischen magnetischen Ordnung mit ns ≈
8 entspricht . Fu¨r die Ladungsordnung wurde ein Wert von εs = εc/2 gemessen, die In-
homogenita¨t der Ladung weist also eine Periodizita¨t von nc ≈ 4 gegenu¨ber der magne-
tischen Inhomogenita¨t und somit eine Verku¨rzung der Periodenla¨nge um einen Faktor
2 auf. Wenig spa¨ter wurden vom gleichen Autor an La2−x−yNdySrxCuO4 die εc
und εs in Abha¨ngigkeit von der Dotierung im Bereich 0.08≤ d ≤ 0.20 erfasst und der
Zusammenhang εs = εc/2 = x besta¨tigt. [Tra97].
Durch Fortschritte in der Bereitstellung von Einkristall-Proben konnten diese Messun-
gen in ju¨ngerer Zeit auf eine große Anzahl a¨hnlicher Substanzen ausgedehnt werden.
So fu¨hrte [FGY+04] Messsungen an La2−xBaxCuO4 an bei Dotierungen x= 0.125
und x = 0.075 durch; fu¨r La2−x−yEuySrxCuO4 konnte M. Hu¨cker [Hu¨c07] den ge-
samten Bereich der Dotierung ausmessen.
1.3.2 Ro¨ntgenstreuung
Messungen mit Ro¨ntgenstrahlen erlauben den direkten Nachweis von Ladungsordnun-
gen. Entsprechende Experimente wurden zuerst von Abbomente [AAS+05] im Jahr
2005 vorgestellt. Untersucht wurden dabei La2−xBaxCuO4 -Proben bei einer Do-
tierung von d = 1/8. Die Ergebnisse zeigten eine Ladungsinhomogenita¨t der Periodi-
zita¨t nc = 4 und besta¨tigten somit die Aussagen Neutronenstreuexperimente. Fu¨r
La2−x−0.4Nd0.4SrxCuO4 wurde dieser Zusammenhang bei Dotierungen d = 1/8 und
d = 0.15 ebenfalls besta¨tigt [FSW+09].
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1.3.3 Tunnelmikroskopie
Im Gegensatz zu den Streuexperimenten erlauben Messungen per Rastertunnelmikro-
skopie (STM) direkte Messungen im Ortsraum. Grundsa¨tzlich ko¨nnen per STM nur
statische Streifen beobachtet werden, fluktuierende Streifen nur wenn sie an Sto¨rstell-
len gebunden sind (Pinning). Ferner sind STM-Experimente sehr oberfla¨chensensitiv
und liefern nur bedingt Aussagen u¨ber Volumeneffekte. Aufgrund der hohen Anforde-
rung an die Qualita¨t der Proben stehen hier bislang nur wenig Daten zur Verfu¨gung,
vgl. [FKMA+07].
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Kapitel 2
Mikroskopische Modelle
In diesem Abschnitt beschreiben wir quantenmechanische Modelle der Elektronen in-
nerhalb der CuO2-Ebenen. Zuerst wird eine Einteilchenbasis im Rahmen der Tight-
Binding-Na¨herung vorgstellt, anschließend geeignete Modelle der Elektron-Elektron-
Wechselwirkung(WW). Zudem diskutieren wir Ergebnisse aus bisherigen numerischen
Studien zu Kuprat-Supraleitern, aus denen heraus dann die Zielsetzung unserer eigenen
Arbeit motiviert werden soll.
2.1 Tight-Binding-Modell der CuO2-Ebenen
Unter der Annahme, daß die Elektronen an den jeweiligen Kupfer- bzw. Sauerstoff-
Atomen lokalisiert sind, lassen sich die zugeho¨rigen Eigenfunktionen mittels der LCAO-
Methode (Linearkombinationen der atomaren Orbitale) konstruieren. Die Matrixele-
mente dieses 3-Band-Modells werden bestimmt durch Orbitalenergien, Kristallfeld-
Terme und Hu¨pfmatrix-Elemente. Unter Vernachla¨ssigung der voll besetzten Sauerstoff-
Orbitale ko¨nnen wir zu einem vereinfachten Ein-Band-Modell u¨bergehen, in dem nur
noch die 3dx2−y2 -Orbitale des Kupfers Beru¨cksichtigung finden. Da die einzelnen Kup-
fer-Atome untereinander nicht ausgezeichnet sind, treten in diesem Modell weder Kris-
tallfeld-Terme noch Orbitalenergien auf und der Tight-Binding-Hamiltonian reduziert
sich auf die Hopping-Matrixelemente.
Hˆ =−t ∑
〈i j〉,σ
cˆ†σi cˆσ j − t ′ ∑
〈〈i j〉〉,σ
cˆ†σi cˆσ j (2.1)
Die Ausdru¨cke 〈i j〉 ,σ und 〈〈i j〉〉 ,σ bezeichnen hier die Summation u¨ber Paare von
Spinorbitalen im gleichen Zustand an na¨chsten bzw. u¨berna¨chsten Nachbarn.
2.2 Elektron-Elektron-Wechselwirkung
Das wechselwirkungsfreie Tight-Binding-Modell liefert einen homogenen, parama-
gnetischen, metallischen Grundzustand und somit weder eine Erkla¨rung fu¨r die beob-
achteten Inhomogenita¨ten in dotierten Substanzen noch einen antiferromagnetischen
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Grundzustand im Falle halber Bandfu¨llung. Um die charakteristischen elektronischen
und magnetischen Eigenschaften der CuO2-Ebenen erfassen zu ko¨nnen ist es notwen-
dig, neben den Tight-Binding-Parametern und der Dotierung die Coulomb-Abstoßung
der Valenzelektronen untereinander in die Modellierung einzubeziehen. Bekannter-
maßen fu¨hrt die Beru¨cksichtigung sa¨mtlicher Elektron-Elektron-WW untereinander
auf ein Vielteilchen-Problem, welches in der Praxis schon fu¨r kleine Systeme nicht
mehr sinnvoll zu behandeln ist. Die theoretische Festko¨rperphysik hat daher verschie-
dene Ansa¨tze entwickelt, die Wechselwirkung zumindest na¨herungsweise zu beru¨ck-
sichtigen. Eine wesentliche Vereinfachung besteht dabei in der Annahme, daß ato-
mare Wechselwirkung dominiert, wa¨hrend langreichweitige WW zu vernachla¨ssigen
sind. Auf dieser Basis wurden verschiedene Modellsysteme entwickelt, welche die
Physik korrelierter Elektronensysteme erfolgreich beschreiben konnten. Realistisch ist
diese Forderung nur im Fall starker Abschirmung wie in Metallen. Langreichweiti-
ge Coulomb-Wechselwirkungen lassen sich jedoch nur unzureichend in Mean-Field-
Na¨herungen wie der Hartree-Fock-Na¨herung beschreiben.
2.2.1 Einband-Hubbard-Modell
Anfang der 1960er Jahre entwickelten Hubbard [Hub63][Hub64a][Hub64b], Kanamori
[Kan63] und Gutzwiller [Gut63][Gut64] unabha¨ngig voneinander zur Untersuchung
wechselwirkender Elektronensysteme das Hubbard-Modell:
Hˆ =−t ∑
〈i j〉,σ
cˆ†σi cˆσ j − t ′ ∑
〈〈i j〉〉,σ
cˆ†σi cˆσ j +U∑
i
nˆσi nˆσ ′i . (2.2)
Der Hamiltonian des Hubbard-Modells besteht zu einen aus dem Anteil der kineti-
schen Energie, wie er dem Tight-Binding-Modell (Glg. 2.1) entspricht. Zum anderen
aus dem Anteil der lokalen Coulomb-Wechselwirkung, beschrieben durch einen gitter-
platzunabha¨ngigen Parameter U und die atomaren Besetzungszahlen nσinσ ′i . Die Ei-
genschaften diese Modells werden bestimmt durch das Verha¨ltnis U/t respektive U/t ′
und t/t ′ bei Hinzunahme des U¨berna¨chsten-Nachbar-Hoppings t ′. Einer verbreiteten
Konvention folgend setzen wir im folgenden stets t = 1eV.
Fu¨r verschwindene Coulomb-Wechselwirkung (U/t → 0) entspricht das Modell dem
wechselwirkungsfreien Tight-Binding-Modell mit einem spinentarteten Band. Im um-
gekehrten Fall großer U wird diese Entartung aufgehoben und es bildet sich ein oberes
sowie ein unteres Hubbard-Band. Bei halber Bandfu¨llung liegt die Fermi-Energie ge-
rade zwischen beiden Ba¨ndern, so daß bei hinreichend großen U ein Metall-Isolator-
u¨bergang bekannt als Mott-Hubbard-U¨bergang[Mot90] auftritt. Auf diesem Weg la¨ßt
sich der antiferromagnetische Grundzustand der CuO2-Ebenen in undotierten Kuprat-
Supraletern verstehen.
Im Limes großer Wechselwirkungen U/t→∞ und halber Bandfu¨llung geht das Hubbard-
Modell schließlich in das antiferromagnetische Heisenberg-Modell u¨ber[And63]:
Hˆ =∑
〈i j〉
−Ji j
(
~Si ·~Si
)
(2.3)
Dessen Grundzustand ist in einer Dimension durch einen antiferromagnetischen Isola-
tor gegegben, wie sich (allerdings nur in diesem Spezialfall) anhand exakter Diagona-
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lisierung nachweisen la¨ßt[Mat81].
Der Grundzustand des dotierten Einband-Hubbard-Modells weist dagegen eine Ent-
mischung zwischen undotierten (halb gefu¨llten) und maximal dotierten Bereichen auf
[Vis74].
2.2.2 Mehr-Band-Hubbard-Modelle
V.J. Emery schlug 1987 ein Dreiband-Hubbard-Modell [Eme87] zur Untersuchung der
Kuprat-Supraleiter vor, das sowohl die Sauerstoff- als auch die Kupferorbitale beru¨ck-
sichtigt und neben der lokalen Hubbard-WW auch eine Na¨chste-Nachbar-WW zwi-
schen Kupfer- und Sauerstoffatomen entha¨lt. Vor allem aufgrund der Na¨chste-Nachbar-
WW ist dieses Modell fu¨r numerische Verfahren nur schwer bzw. fu¨r die hier an-
gewandte Gutzwiller-Methode u¨berhaupt nicht mehr zuga¨nglich. Unter Vernachla¨ssi-
gung der Sauerstoff-Orbitale la¨ßt sich dieses Modell auf das einfacher zu handhabende
Einband-Hubbard-Modell abbilden, daß neben verwandten Spin-Modellen wie dem
Heisenberg- oder dem t-J-Modell die Grundlage fu¨r den u¨berwiegenden Teil der nu-
merischen Untersuchungen auf diesem Feld darstellt.
2.2.3 t-J-Modell
Das t-J Modell wurde 1977 von Josef Spałek et al. zur Untersuchung stark korrelier-
ter fermionischer Systeme aus dem Hubbard-Modell abgeleitet [Spa07][SO77] und
wurde spa¨ter zum zweiten wichtigen Modellsystem fu¨r die Erforschung der Kuprat-
Supraleiter. Es setzt sich zusammen aus einem Hopping-Anteil analog zum Hubbard-
Modell und einer antiferromagnetischen Heisenberg-Wechselwirkung:
Hˆ =−t ∑
〈i j〉,σ
cˆ†σi cˆσ j +∑
〈i j〉
Ji j
(
~Si ·~Si− nin j4
)
(2.4)
mit einer gitterplatzabha¨ngigen Kopplungskonstanten Ji j gegeben durch:
Ji j = 4t2i j/U. (2.5)
Im Unterschied zum Hubbard-Modell sind im t-J-Modell sa¨mtliche Doppelbesetzun-
gen aus dem Hilbert-Raum ausgeschlossen; es la¨ßt sich als Grenzfall das Einband-
Hubbard-Modells fu¨r große Werte von U/t auffassen. Wie im Hubbard-Modell gibt es
auch im dotierten t-J-Modell die Tendenz zur Entmischung. [vD91]
2.3 Unterschiede zwischen 1D und 2D Modellen
Wir erweitern den Parameterbereich um Systeme mit endlichem U¨berna¨chstem-Nachbar-
Hopping t ′ 6= 0. Dabei ist hinsichtlich der Rolle von t ′ ein wesentlicher Unterschied
zwischen 1-D und 2-D Modellen zu beachten: Im eindimensionalen Fall ist der u¨berna¨chs-
te Nachbar zum Gitterplatz i der Platz i±2, im zweidimensionalen ist der u¨berna¨chste
Nachbar zum Gitterplatz (i, j) der Platz (i± 1, j± 1) entlang der Fla¨chendiagonalen.
Wa¨hrend im Fall t ′ = 0 Hu¨pfprozesse im 2D-Modell nur entlang der unipolaren Raum-
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Abbildung 2.1: U¨berna¨chstes-Nachbar-Hopping in 1D und 2D
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richtungen zu benachbarten Gitterpla¨tzen auftreten, d.h. senkrecht zur Ausbreitungs-
richtung der Streifen, tritt im Fall t ′ 6= 0 das Hopping entlang der Fla¨chendiagonalen
hinzu. Somit wird die physikalische Aussagekraft der quasi-eindimensionalen Na¨he-
rung deutlich eingeschra¨nkt und liefert nur fu¨r kleine Werte von t ′ ein physikalisch
ada¨quates Modell fu¨r die CuO2-Ebenen der Kuprate. Gleichwohl weisen 1D und 2D
Modelle gemeinsame Merkmale auf, die eine Fortfu¨hrung der Untersuchung im 1D-
Fall motivieren. So implizieren beide Modelle eine frustrierte Spinordnung fu¨r t ′ 6= 0.
Im -unphysikalischen- Grenzfall t ′  t zerfa¨llt das 1D- Modell und damit die Super-
zellengeomtrie in zwei ungekoppelte Systeme, die sich ihrerseits wie im Fall t ′ = 0
verhalten.
2.4 Numerische Studien in zwei Dimensionen
Im Hinblick auf die inhomogen Ordnungspha¨nomene in den CuO2-Ebenen wurden do-
tierte Hubbard- und t-J-Modelle in 2D mit verschiedenen Verfahren untersucht. Exak-
te Diagonalisierungsverfahren eignen sich aufgrund des exponentiell mit der System-
gro¨ße anwachsenden Spiecherbedarfs nur fu¨r Systeme mit bis zu 40 Gitterpla¨tzen, wo-
durch sich keine hinreichend große Superzellen bilden lassen.
2.4.1 Streifenstrukturen in Hartree-Fock-Na¨herung
J. Zaanen und O. Gunnarson [ZG89] untersuchten 1989 das schwach dotierte Emery-
Modell[Eme87] in zwei Dimensionen in Hartree-Fock-Na¨herung. Dabei fu¨hrten sie im
Ortsraum zweidimensionale Superzellen mit periodischen Randbedingungen ein. Die
Rechnungen lieferten erste Hinweise auf die Existenz von Streifen und deren Struktur:
So ordneten sich die Lo¨cher in parallelen Linien zwischen halbgefu¨llten antiferroma-
gnetischen Bereichen an. Die Periodenla¨nge dieser Streifen betrug gerade nc = 1/d.
Ferner wurden die Streifen als Site-Centered identifiziert und konnten als phasenum-
kehrende Doma¨nenwa¨nde bezeichnet werden. Die Resultate der Rechnungen hingen
jedoch stark von der Wahl der jeweiligen Superzellen ab, so ergaben sich unter an-
derem auch echt zweidimensionale Ordnungen wie Ringstrukturen. Zeitgleich unter-
suchten Schulz [Sch89] und Machida [Mac89] ebenfalls in Hartree-Fock-Na¨herung
Einband-Hubbard-Modelle und kamen zu a¨hnlichen Resultaten.
2.4.2 DMRG-Rechnungen
Ein Ansatz mittels Dichtematrix-Renormierungsgruppen (DMRG) zum t-J Modell in
zwei Dimensionen wurde wurde 1998 von S. White und D.J. Scalapino [WS98] ent-
wickelt. Die Autoren untersuchten zuna¨chst den Fall d = 1/8; dabei wurden den Rech-
nungen Cluster der Form L× 8 zugrunde gelegt. Die Ergebnisse zeigten jeweils halb-
gefu¨llte Streifen (also nc = 8) mit einem Phasensprung pi . Dabei sind die Streifenstruk-
turen Bond-Centered und Site-Centered energetisch nur minimal verschieden, woraus
die Autoren auf fluktuierende Ordnungen schlossen.
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Spa¨ter [WS99] [WS00] wurden Streifenstrukturen auch fu¨r andere Dotierungen nach-
gewiesen. Im Unterschied zu den Hartree-Fock-Ansa¨tzen fand man fu¨r Dotierungen
0.17 < d die Abha¨ngigkeit ”halb gefu¨llte Streifen “mit n = 1/2d, und fu¨r gro¨ßere Do-
tierungen wieder den Wert n = 1/d. Auch diese Arbeiten wurden jedoch kontrovers
beurteilt. Hauptkritikpunkt war wiederum die Abha¨ngigkeit der Ergebnisse von der
gewa¨hlten Clustergro¨ße und den Randbedingungen.
2.4.3 Gutzwiller Rechnungen
Der Gutzwiller-Ansatz zu Ein- und Dreiband-Hubbard-Modellen wurde von der Grup-
pe von G. Seibold und J. Lorenzana entwickelt. Zuna¨chst wurde dabei ein Einband-
Hubbard-Modell mit zusa¨tzlicher langreichweitiger Coulomb-Wechselwirkung (LRC)
V diskutiert [SCDCG98]. Die Ergebnisse zeigten – im Gegensatz zu den Hartree-Fock-
Rechnungen – halb gefu¨llte Streifen mit n = 1/2d. Die Stabilita¨t der halb gefu¨llten
Streifen fu¨hrten die Autoren auf die LR-Coulomb-WW zuru¨ck und besta¨tigten damit
eine Studie von Lo¨w et. al zum Ising-Modell[LEFK94].
In ju¨ngerer Zeit untersuchte die gleiche Gruppe [SBRL04] Gutzwiller-Wellenfunktionen
zum Einband-Hubbard-Modell mit u¨berna¨chstem-Nachbar-Hopping t ′ und fand wie-
derum Streifenstrukturen, wobei die Fu¨llung der Streifen in diesem Fall durch das
Verha¨ltnis |t ′/t| bestimmt wurde. Allerdings waren in den Rechnungen die Fa¨lle Bond-
Centered, Site Centered und Diagonalstreifen energetisch nicht zu unterscheiden. Fu¨r
hinreichend große |t ′/t| wurde auch ein U¨bergang zu Checkerboard-Strukturen gefun-
den [SL07].
2.5 Numerische Studien in einer Dimension
Der experimentelle Befund der eindimensionaler symmetriegebrochenen Zusta¨nde in
den CuO2-Ebenen supraleitender Kuprate legt die Reduktion der mikroskopischen Mo-
delle auf den eindimensionalen Fall nahe. Gleichwohl liegen entsprechende Studien zu
1D-Hubbard- und t-J-Modellen u.E. nicht vor.
Zwar zeigen auch zahlreiche numerische Studien in 2D Streifenstrukturen auf, die Aus-
sagekraft dieser Rechnungen ist jedoch durch die Vorgabe von Superzellen in der Ebene
eingeschra¨nkt. Die Vielzahl mo¨glicher symmetriegebrochener Zusta¨nde ließe sich nur
unter numerisch kaum mehr vertretbarem Aufwand auf ein System von 2D-SZ abbil-
den.
2.5.1 Zielsetzung der Arbeit
In unserer Arbeit versuchen wir, den Grundzustand des dotierten eindimensionalen
Einband-Hubbard-Modells in Abha¨ngigkeit der Modellparameter t, t ′,d und U auf in-
homogene Zusta¨nde hin zu untersuchen und die Struktur der magnetischen und der La-
dungsordnung zu beschreiben. Das Konzept der Superzellen soll in unserem 1D-Ansatz
u¨bernommen werden. Zwar wird die Abha¨ngigkeit der Grundzusta¨nde von der Super-
zelle nicht aufgehoben, im Gegensatz zum 2D-Fall la¨sst sich in einer Dimension jedem
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symmetriegebrochenen Zustand auf ein-eindeutige Weise eine Superzelle zuordnen,
was eine sinnvolle Klassifikation dieser Zusta¨nde erlaubt. Wir erhoffen uns von dieser
Vorgehensweise zum einen umfassendere quantitative Aussagen u¨ber die erwa¨hnten
inhomogenen Zusta¨nde, als dies bisher in 2D-Superzellen-Rechnungen mo¨glich war.
Das Einband-Hubbard-Modell soll dabei anhand von Gutzwiller-Wellenfunktionen un-
tersucht werden. Da die Gutzwiller-Methode in der Gutzwiller-Na¨herung eine Mean-
Field-Na¨herung darstellt, ko¨nnen die entsprechenden Variationswellenfunktionen sehr
wohl inhomogene Eigenschaften aufweisen.
So steht trotz zahlreicher numerischer Studien in 2D eine quantitative Analyse des
magnetischen und des elektronischen Grundzustandes des dotierten Einband-Hubbard-
Modells in einer Dimension in Abha¨ngigkeit von Tight-Binding Parametern, Na¨chstem-
und U¨berna¨chstem-Nachbar-Hopping, der Dotierung und der Sta¨rke der Coulomb-
Wechselwirkung nach wie vor aus und soll den Fokus der vorliegenden Arbeit bilden.
Offen ist auch die Frage, ob sich Streifenstrukturen bereits aus der lokalen Coulomb-
Wechselwirkung ergeben oder ob ggf. Effekte der langreichweitigen Coulomb-Wechsel-
wirkung zu beru¨cksichtigen sind.
Die Grundzusta¨nde zu den einzelnen Parametersa¨tzen sollen im Rahmen der Gutzwiller-
Na¨herung variationell bestimmt werden. Da der urspru¨ngliche Gutzwiller-Ansatz pa-
ramagnetische Lo¨sungen liefert, wird das Verfahren um externe Variationsparameter
erweitert, die eine Auspra¨gung symmetriegebrochener Zusta¨nde erlauben.
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Kapitel 3
Gutzwiller-Formalismus
In diesem Kapitel wird zuna¨chst eine Nomenklatur zur Beschreibung der Einteilchen-
und Zweiteilchenzusta¨nde formuliert. Darauf basierend werden der Gutzwiller-Ansatz
sowie die a¨ußeren Variationsparameter eingefu¨hrt, schließlich wird noch die Berech-
nung der Wellenfunktionen im reziproken Raum erla¨utert.
3.1 Einteilchenbasen
Grundlage unserer Untersuchungen ist das eindimensionale Einband-Hubbard-Modell
in einer Superzellen-Geometrie aus N a¨quidistant angeordneten Gitterpla¨tzen i. Dabei
nehmen wir periodische Randbedingungen an, alle physikalischen Eigenschaften an
einem Gitterplatz i′ = i+N entsprechen also den Eigenschaften am Gitterplatz i. Fu¨r
jeden Gitterplatz i betrachten wir den Hilbertraum des Spin-Operators
Sˆi = σ ix+σ
i
y+σ
i
z (3.1)
mit den jeweiligen Pauli-Matrizen. Als Basisvektoren wa¨hlen wir die Eigenzusta¨nde
|↑〉,|↓〉 von σ iz . bzw. die zugeho¨rigen Spinoren
χ i+ =
(
1
0
)
χ i− =
(
0
1
)
(3.2)
sowie Erzeuger und Vernichter:∣∣γ+i 〉= hˆ†γ+i | /0〉= |↑〉 (3.3)∣∣γ−i 〉= hˆ†γ−i | /0〉= |↓〉 . (3.4)
Die Eigenzusta¨nde an den einzelnen Gitterpla¨tzen i, j werden mittels Transferoperato-
ren Kˆi j ineinander u¨berfu¨hrt:
Kˆi j = k
γi
γ j hˆ
†
γi
hˆγ j . (3.5)
21
22 KAPITEL 3. GUTZWILLER-FORMALISMUS
Wir betrachten dabei ausschließlich isotrope Systeme, in denen keine Kopplungen zwi-
schen Spin und Raumrichtungen (etwa durch externe Felder oder Spin-Bahn-Kopplung)
vorkommen. Damit gleichbedeutend ist die Forderung, daß die Kˆi j mit beliebigen 2×2
Drehungen Dˆθ kommutieren:
[Kˆi j, Dˆθ ] = 0 bzw. D−1θ Ki jDθ = Ki j (3.6)
Die Darstellungsmatrizen Ki j der Transferoperatoren sind also basisunabha¨ngig. Die-
se Relationen erlauben eine A¨quivalenzrelation zwischen Basen χ i± und χ
j
± an unter-
schiedlichen Gitterpla¨tzen i, j:
Eine Basis χ j± am Platz j heißt a¨quivalent zu einer Basis χ i± an i, wenn gilt:
χ j± = Kˆi jχ
i
± mit Ki j = 1. (3.7)
Unita¨re Transformationen in den lokalen Spinra¨umen lassen sich als Drehungen um
eine Achse ni unter dem Winkel ϑi auffasen:
Ui(ϑi) = exp{ i2ϑini ·σ} (3.8)
Unter der Anwendung des Transferoperators Kˆi j werden die lokalen Drehachsen ni
entsprechend mit transformiert, wodurch wir eine globale Achse n erhalten und daraus
folgend eine gemeinsame Darstellung fu¨r Drehungen in den lokalen Spinra¨umen:
U(ϑi) = exp{ i2ϑin ·σ}. (3.9)
Der Zustandsraum des Gesamtsystems |γ〉 setzt sich als direktes Produkt aus den lo-
kalen Zustandsra¨umen zusammen. Dementsprechend definieren wir nun eine globale
Basis des Gesamtsystems aus a¨quivalenten lokalen Basen:
|γ〉= ∣∣γ+1 ,γ−1 ,γ+2 ,γ−2 ...,γ+N ,γ−N 〉 (3.10)
Da die lokalen Spin-Ra¨ume untereinaner nicht koppeln, weisen die Einteilchen-Dichte-
matrizen in einer beliebigen normierten Einteilchen-Lo¨sung |φ0〉:
C0
γi,γ
′
i
= 〈φ0| hˆ†γi hˆγi |φ0〉 (3.11)
eine blockdiagonale Struktur aus 2×2-Blo¨cken entlang der Hauptdiagonalen auf. Durch
geeignete unita¨re Transformationen la¨sst sich eine Basis
|σ〉= ∣∣σ+1 ,σ−1 ,σ+2 ,σ−2 ...,σ+N ,σ−N 〉 (3.12)
finden, in der die Dichtematrix Diagonalgestalt annimmt:
C0σi,σ ′i = 〈φ0| cˆ
†
σi cˆσi |φ0〉= nσiδσi,σ ′i . (3.13)
Die Basen
∣∣γ+i 〉 , ∣∣γ−i 〉 und ∣∣σ+i 〉 , ∣∣σ−i 〉 bzw. die zugeho¨rigen Erzeuger- und Vernichter
lassen sich dabei u¨ber unita¨re Transformationen ineinander u¨berfu¨hren:
hˆ†σi =∑
γi
Fˆγi†σi cˆ
†
γi hˆσi =∑
γi
Fˆγiσi cˆγi (3.14)
3.1. EINTEILCHENBASEN 23
Die Operatoren Fˆ† und Fˆ lassen sich dabei als die Drehmatrizen Ui zu einem geeigne-
ten Winkel ϑi schreiben:
Fˆγiσi =U(ϑi) Fˆ
γi†
σi =U
†(ϑi) (3.15)
Im Spezialfall ϑi = 0 ∀i = 1, ...,N la¨sst sich eine globale Basis
|σ〉= ∣∣σ+1 ,σ−1 ,σ+2 ,σ−2 ...,σ+N ,σ−N 〉 (3.16)
finden. Im folgenden werden wir diesen Fall als kollineares System bezeichnen.
3.1.1 Darstellungsoperatoren
Wir definieren fu¨r die Diagonalbasen
∣∣σ+i 〉 , ∣∣σ−i 〉 die Besetzungsoperatoren
nˆσ+i = cˆ
†
σ+i
cˆσ+i
nˆσ−i = cˆ
†
σ−i
cˆσ−i
(3.17)
sowie den Operator der Doppelbesetzung
mˆi;12 =
∣∣σ+i ,σ−i 〉〈σ+i ,σ−i ∣∣ (3.18)
Hieraus konstruieren wir den Operator der Leerbesetzung aus der Vollsta¨ndigkeitsrela-
tion
mˆi; /0 = 1− nˆσ+i − nˆσ−i + mˆi;12 (3.19)
Einer Sprachkonvention der Arbeitsgruppe folgend definieren wir neben den ”Brutto-
Operatoren “noch die ”Netto-Operatoren“
mˆσ+i = nˆσ+i − mˆi;12 (3.20)
mˆσ−i = nˆσ−i − mˆi;12 (3.21)
Fu¨r einen gegebenen Zustand |γ〉 werden die Erwartungswerte nσ±i und die Winkel ϑi
durch Diagonlisierung aus der zugeho¨rigen Dichtematrix bestimmt.
3.1.2 Magnetische Momente
Die lokalen Spinzusta¨nde lassen sich anhand der Besetzungszahlen n±i aus (3.8) und
des Drehwinkels ϑi (3.17) in ein zweidimensionales Vektormodell u¨berfu¨hren. Der
Zustand γ±i entspricht einem Vektor ~Si der La¨nge n
±
i und dem Winkel ϑi zur y-Achse
~S±i = n
±
i
(
sinϑi
cosϑi
)
(3.22)
Jedem lokalen Spinoperator Sˆi ist auf kanonische Weise ein magnetisches Moment µˆi
zugeordnet:
µˆi = g
e
2mc
Sˆi. (3.23)
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In der Spindarstellung lauten die Momente:
~M±i = g~S
±
i (3.24)
Die lokale Magnetisierung ergibt sich aus der Differenz der beiden Spinzusta¨nde
~Mi = ~M+i − ~M−i = g(n+i −n−i )
(
sinϑi
cosϑi
)
(3.25)
3.1.3 Ordnungsparameter
Die Ladungsinhomogenita¨ten lassen sich anhand eines skalaren Ordnungsparamters
(OP) beschreiben. Dabei eignet sich als OP fu¨r die Ladungsverteilung die Abweichung
der lokalen Besetzung ni von der mittleren Ladung ρ = 12 − d bei einer Dotierung d
relativ zur halben Bandfu¨llung:
ϕci = ni−ρ (3.26)
Die vektoriellen Erwartungswerte ~Mi der lokalen Magnetisierung ergeben je einen OP
fu¨r den Betrag und die Ausrichtung der jeweiligen Momente. Als OP der Ausrichtung
wa¨hlen wir die Ausrichtungswinkel ϑi aus Glg.3.8 und fu¨r den Betrag:
ϕµi = |~Mi| (3.27)
Die OP ϕµi und ϕ
c
i lassen sich als ϕ
µ;c
i zusammenfassen.
3.2 Das Hubbard-Modell
Wir ko¨nnen nun den Hamiltonian des Ein-Band-Hubbard-Modells in unserer Einteilchen-
Basis formulieren. Dabei betrachten wir zuna¨chst den Anteil der kinetischen Ener-
gie. Im Falle einer Diagonalbasis verschwinden alle nicht-diagonalen Element der
Hopping-Matrizen, ebenso sind beide Diagonalelemente gleich:
tσiσ j = tδσiσ j i = i±1 (3.28)
t ′σiσ j = t
′δσiσ j i = i±2 (3.29)
Hˆkin =−t ∑
i, j=i±1
∑
σi,σ j
cˆ†σi cˆσ j − t ′ ∑
i, j=i±2
∑
σi,σ j
cˆ†σi cˆσ j (3.30)
Im allgemeinen Fall sind die Matrizen entsprechend mitzutransformieren
ti j = t
γi
γ j = Fˆ
γi†
σi t
σi
σ j Fˆ
σ j
γ j (3.31)
Der Wechselwirkungsterm ist gegeben durch:
Hˆint =U∑
i
mˆi;12. (3.32)
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Die Wechselwirkung wird im Ein-Band-Hubbard-Modell als gitterplatz-unabha¨ngige
Coulomb-Abstoßung zwischen Elektronen am gleichen Gitterplatz in jeweils verschie-
denen Spin-Zusta¨nden angenommen. Im Ein-Band-Fall gibt es pro Gitterplatz nur zwei
Spin-Zusta¨nde und somit nur einen Zwei-Teilchen-Operator, weshalb als Parameter le-
diglich ein U auftaucht.
3.3 Gutzwiller-Wellenfunktionen
3.3.1 Gutzwiller-Korrelator
Zur Untersuchung des Einband-Hubbard-Modells (vgl.2.2.1) fu¨hrte M. Gutzwiller die
nach ihm benannten variationellen Wellenfunktionen ein [Gut63] [Gut64][Gut65].
Gutzwiller-Wellenfunktionen werden aus den unkorrelierten Einteilchen-Eigenzusta¨nden
mittels eines Projektionsoperators berechnet:
|φG〉= PˆG |φ0〉=∏
i
PˆG;i |φ0〉 . (3.33)
Der Gutzwiller-Korrelator PˆG la¨sst sich als Produkt lokaler Korrelatoren PˆG;i auffassen.
Dabei bezeichnet |φ0〉 eine beliebige, normierte Lo¨sung des Ein-Teilchen-Problems.
Die lokalen Faktoren PˆG;i des Gutzwillerkorrelators werden bestimmt durch die Dop-
pelbesetzungsoperatoren mˆi;12 und einen reellen Parameter gi:
PG;i = gmˆi;12 = (1+(gi−1))mˆi;12 (3.34)
3.3.2 Erwartungswerte in der Gutzwiller-Na¨herung
Die explizite Auswertung von Erwartungswerten in der Gutzwiller-Wellenfunktion fu¨hrt
auf eine hypergeometrische Reihe in den Doppelbesetzungen mi. Gutzwiller fu¨hrte
hierzu eine Na¨herungsformel ein, in dem er diese Reihe durch ihr fu¨hrendes Glied
ersetzte [Gut65]. Diese Gutzwiller-Na¨herung wird im Limes unendlicher Raumdimen-
sionen D=∞ exakt, der entsprechende Fehler fu¨r endliche Raumdimensionen in Abha¨n-
gigkeit von D wurde von F. Gebhard [Geb90] bestimmt. Dieser Fehler wird zwar im
Fall D = 1 maximal, erlaubt aber auch in diesem Fall hinreichend genaue Berechnun-
gen von Erwartungswerten. Eine detaillierte Herleitung der Gutzwiller-Na¨herung in
einer Raumdimension findet sich in der Arbeit von J. Bu¨nemann[Bu¨n98].
Im folgenden bezeichnen wir Erwartungswerte eines Operators Aˆ in unkorrelierten
bzw. korrelierten Wellenfunktionen mit
A0 =
〈
Aˆ
〉
0 = 〈φ0| Aˆ |φ0〉 (3.35)
AG =
〈
Aˆ
〉
G =
〈φG| Aˆ |φG〉
〈φG|φG〉 (3.36)
Der Nenner in der letzten Gleichung wird erforderlich, da im allgemeinen die korre-
lierte Wellenfunktion |φG〉 nicht mehr normiert ist.
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Wir wollen nun den Erwartungswert des Modell-Hamiltonians in der Gutzwiller- Na¨he-
rung explizit bestimmen. Dabei betrachten wir zuna¨chst nur kollineare Systeme:
Etot =
〈
Hˆ
〉
G = ∑
σi,σ j
tσiσ j
〈
cˆ†σi cˆσ j
〉
G
+ ∑
σi,σ j
t ′σiσ j
〈
cˆ†σi cˆσ j
〉
G
+U∑
i
〈mˆi;12〉G (3.37)
Die Gesamtenergie Etot teilt sich offensichtlich in einen Anteil an kinetischer Energie
Ekin und die Wechselwirkungsenergie Eww auf. Wir bestimmen zuna¨chst den Anteil der
Wechselwirkungsenergie. Hierzu berechnen wir den Erwartungswert des Doppelbeset-
zungsoperators in der Gutzwiller-Na¨herung:
Eww =U∑
i
〈mˆi;12〉G (3.38)
Hieraus erhalten wir einen Ausdruck fu¨r die reellen Variationsparameter gi
g2i =
mi;12mi; /0
mσ+i mσ−i
. (3.39)
Fu¨r die Bestimmung der kinetischer Energie betrachten wir zuna¨chst den Spezialfall
diagonaler Dichtematrizen. Die Auswertung der Hopping-Erwartungswerte fu¨hrt auf
den Ausdruck: 〈
cˆ†σ+i
cˆσ+j
〉
=
√
qσ+i qσ+j
〈
cˆ†σ+i
cˆσ+j
〉
0
(3.40)
〈
cˆ†σ−i
cˆσ−j
〉
=
√
qσ−i qσ−j
〈
cˆ†σ−i
cˆσ−j
〉
0
(3.41)
Die Hopping-Reduktionsfaktoren qσ+i und qσ−i sind gegeben durch:
qσ+i =
1
nσ+i (1−nσ+i )
(√mi; /0mσ+i +√mi;12mσ−i ) (3.42)
qσ−i =
1
nσ−i (1−nσ−i )
(√mi; /0mσ−i +√mi;12mσ+i ). (3.43)
Im Fall beliebiger blockdiagonaler Dichtematrizen sind die Hopping- Reduktionsfak-
toren durch geeignete Transformationen in die globale Basis zu u¨berfu¨hren:
Q
σ+i
σ−i
=
( √qσ+i 0
0 √qσ−i
)
(3.44)
Die diagonalen Q-Matrizen werden dann in die lokalen Basen zuru¨ckgedreht:
Qi = Q
γi
γi = F
γi†
σ+i
Q
σ+i
σ−i
F
σ−i
γi (3.45)
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Als Ausdruck fu¨r die Gesamtenergie folgt:〈
Hˆ
〉
G =∑
i6= j
Qγiγ ′i
t
γ ′j
γi (Q
γ ′j
γ j)
T
〈
cˆ†γi cˆγ ′j
〉
0
+U∑
i
mˆi;12 (3.46)
=∑
i6= j
Qiti jQTj
〈
cˆ†γi cˆγ ′j
〉
0
+U∑
i
mˆi;12. (3.47)
Die Hopping-Parameter ti j und die Hopping-Reduktions-Matrizen Qi lassen sich zu
effektiven Tight-Binding-Parametern zusammenfassen:
t˜i j = Qiti jQTj (3.48)
In beiden Fa¨llen ko¨nnen wir die Variationsparameter durch die variationelle Grundzu-
standsenergie als Funktional der gitterplatz-abha¨ngigen Doppelbesetzungsoperatoren
mˆi;12 formulieren:
Etot = Etot{mˆi;12} (3.49)
Dabei ist zu beachten, daß nach dem Ritzschen Variationsprinzip der Erwartungswert
des kinetischen Anteils des Modell-Hamiltonians in der Gutzwiller-Wellenfunktion
stets gro¨ßer oder gleich dem entsprechenden Erwartungswert in der unkorrelierten Wel-
lenfunktion ist: 〈
Hˆ
〉kin
G ≥
〈
Hˆ
〉kin
0 (3.50)
Wird diese Energiedifferenz durch die Wechselwirkungsenergie u¨berkompensiert, er-
gibt sich eine korrelierte Wellenfunktion als Grundzustand.
3.4 A¨ußere Variationsfelder
In der bisher betrachteten Form beschreiben die Gutzwiller-Wellenfunktionen parama-
gnetische Grundzusta¨nde. Um die mo¨gliche Auspra¨gung von magnetischen Momenten
und Ladungsfluktuationen untersuchen zu ko¨nnen, erweitern wir Gutzwillers urspru¨ng-
lichen Ansatz. Die Vorgaben unseres Modells erlauben drei Freiheitsgrade pro Gitter-
platz i:
• Die Erwartungswerte der lokalen Besetzungsoperatoren ni unter Beru¨cksichti-
gung der vorgegebenen Teilchenzahl
• Die Erwartungswerte der beiden Spinzusta¨nde nσi nσ ′i bzw. der Betrag des ma-
gnetischen Moments µi
• Ausrichtung der magnetischen Achse ϑi
Die Variationswellenfunktionen φ eff werden gebildet als Eigenzusta¨nde des effektiven
Hamiltonians
Hˆeff = Hˆeffkin+ Hˆint +∑
i
Bˆi+∑
i
Aˆi (3.51)
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3.4.1 Austauschfelder
Das Auschtauschfeld B bezeichnet ein Pseudo-Magnetfeld, das die Entartung der Spin-
zusta¨nde |↑〉 , |↓〉 aufheben soll. Zwar fu¨hrt dies zu einer Erho¨hung der Energie im
Einteilchen-Sektor, was jedoch durch Minimierung der Doppelbesetzungsenergie u¨ber-
kompensiert werden kann. Der Austausch-Operator Bˆ setzt sich additiv aus Operatoren
Bi zusammen. Diese sind in Polarkoordinaten-Darstellung gegeben durch den Betrag
Bi und einen Drehwinkel θi
Bˆi = Bi(cˆ†γ+i
, cˆ†γ−i
)
(
cos(θi) −sin(θi)
sin(θi) cos(θi)
) cˆ†γ+i
cˆ†γ+i
 (3.52)
Im Falle eines kollinearen Systems nimmt θi nur die Werte 0 und pi an. Somit verein-
facht sich der Hamiltonian zu
Bˆi =±Bi[cˆ†σ+i cˆσ+i − cˆ
†
σ−i
cˆσ−i
] (3.53)
Der Operator Bˆ bewirkt im effktiven Hamiltonian Hˆeff eine Aufspaltung der beiden
lokalen Spin-Niveaus unter dem Winkel θi. Dadurch kommt es ggf. zur Auspra¨gung
eines magnetischen Moments unter dem Winkel ϑi. Die Winkel θi und ϑi mu¨ssen nicht
u¨bereinstimmen.
3.4.2 Orbital-Verschiebung
Die skalare Orbitalverschiebung A bewirkt eine Verschiebung der atomaren Einteil-
chenenergien, die im paramagnetischen Zustand entartet sind. In einer Superzelle wird
diese Entartung jedoch durch die Austauschaufspaltung aufgehoben, was inerhalb der
Streifenstrukturen zu einem Ladungsfluss zwischen Teilbereichen mit fast halber Band-
fu¨llung und ladungstra¨gerverarmten Bereichen fu¨hrt. Mittels der Orbitalverschiebung
soll dieser ggf. kompensiert werden.
Aˆi = Ai∑
σi
cˆ†σi cˆσi (3.54)
3.5 Bestimmung des variationellen Grundzustandes
Wir zeigen nun die Berechnung der variationellen Grundzustandswellenfunktion und
des entsprechenden Energie-Erwartungswertes zu einem gegebenen Satz a¨ußerer Va-
riationsparameter Bi,Ai,θi. Die Berechnung wird in einem Selbstkonsistenz- Zyklus
durchgefu¨hrt, wobei jeder Iterationsschritt jeweils aus der Berechnung der effektiven
Ein-Teilchen-Wellenfunktion und der anschließenden Variation der Doppelbesetzun-
gen besteht.
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3.5.1 Einteilchen-Wellenfunktionen
Wir erga¨nzen zuna¨chst die Indizes der Ein-Teilchen-Operatoren cˆ†γi und cˆγi um Indizes
κ der jeweiligen Superzellen: ∣∣γ+ι ;κ〉= cˆ†γ+ι ;κ | /0〉 (3.55)∣∣γ−ι ;κ〉= cˆ†γ−ι ;κ | /0〉 (3.56)
Somit folgt fu¨r den kinetischen Teil des effektiven Hamiltonians:
Tι ;ι ′;κ;κ ′(k) = tι ;ι ′;κ;κ ′e
ik(Rι−Rι ′+rκ−rκ ′ ) (3.57)
Dabei geben die Werte rκ die jeweilige Superzelle an, wa¨hrend Rι die Atome inner-
halb der Superzelle bezeichnet. Wir bilden nun fu¨r jeden ausgewa¨hlten k-Punkt den
zugeho¨rigen transformierten Hamiltonian. Dabei ist zu beachten, daß lokale Beitra¨ge
bis auf den Faktor 1N unvera¨ndert bleiben:
T˜ (k) = QiTi j(k)QTj (3.58)
Hˆeff(k) =∑
i6= j
QiTi jQTj cˆ
†
γi cˆγ ′j + Bˆ+ Aˆ (3.59)
Wir bestimmen nun durch Diagonalisierung die Eigenwerte Ekµ und Eigenvektoren∣∣φkµ 〉:
Hˆeff
∣∣φkµ 〉= Ekµ ∣∣φkµ 〉 (3.60)
Um die Wellenfunktion im Ortsraum zu erhalten, ordnen wir die einzelnen Zusta¨nde∣∣φkµ 〉 aufsteigend nach ihrem Energieeigenwert Ekµ und za¨hlen dabei die Anzahl der
Zusta¨nde ab. Die vorgegebene Dotierung des Systems geht dabei als Anteil der besetz-
ten Zusta¨nde an der Gesamtzahl der Zusta¨nde in die Rechnung ein. Die Energie des
ho¨chsten besetzten Zustandes ist gerade die Fermienergie Ekµ Dabei gilt:
P =
{
1 Ekµ < EkF
0 Ekµ > EkF
(3.61)
Davon abweichend werden bestimmten Zustandsindizes modifizierte Gewichtungsfak-
toren zugeordnet, sollte der Zustand der Fermi-Energie Entartungen aufweisen. Da-
neben ist es in bestimmten Fa¨llen zu Erreichen der Selbstkonsistenz sinnvoll, beim
Fermi-Faktor eine effektive Temperatur einzufu¨hren, was im Zusammenhang mit der
numerischen Durchfu¨hrung der Studie ero¨rtert werden soll.
|φ〉= ∑
kµ≤kF
Pkµ
∣∣φkµ 〉 (3.62)
Der kinetische Anteil an der Gesamtenergie la¨sst sich schreiben als Tensor in den Kom-
ponenten
E
γ ′i ;γ ′j
γi;γ j = ∑
kµ≤kF
φ kµγi T˜
γ ′i
γ j (kµ)φ
kµ
γ ′i
(3.63)
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〈Ekin〉= ∑
γi;γ j ;γi;γ j
E
γ ′i ;γ ′j
γi;γ j QiQ
T
j (3.64)
3.5.2 Minimierung der Doppelbesetzungen
Zu einem vorgegebenen Satz a¨ußerer Parameter Bi,Ai,θi wird die entsprechende Grund-
zustandswellenfunktion u¨ber ein Selbstkonsistenzverfahren berechnet. Die Ausgangs-
wellenfunktion |φ〉AB0 wird dabei durch Diagonalisierung des HˆAB0 berechnet. Der Start-
wert der Hopping-Reduktionsmatrix in diesem Fall gegeben durch die 2×2-Einheitsmatrix:
Qi j =
(
1 0
0 1
)
(3.65)
Die variationelle Grundzustandsenergie la¨sst sich als Erwartungswert eines renormier-
ten Modell-Hamiltonians formulieren:
HˆABeff =∑
i, j
t˜i j
〈
cˆ†γ−i
cˆγ−j
〉AB
0
+U∑
i
mi;12 (3.66)
Nun wird der Energieausdruck
〈
Hˆ
〉
AB durch Variation der mi;12 minimiert, woraus
sich eine iterierte Wellenfunktion |φ〉(1) nebst zugeho¨rigen Hopping-Reduktionsmatrizen
Qγi(1)γ ′i
und somit einem renormierten effektiven Hamiltonian ergibt:
Hˆ1eff = Q
(0)
i ti jQ
(0)T
j c
†
γi
cˆγ ′j + Bˆ+ Aˆ (3.67)
Dieses Verfahren la¨sst sich nun fortfu¨hren, indem der k-te Modellhamiltonian rekursiv
aus den Hopping-Redukstionsmatrizen des vorhergegangen Zyklus gewonnen wird:
Hˆkeff = Q
(k−1)
i ti jQ
(k−1)T
j c
†
γi
cˆγ ′j + Bˆ+ Aˆ (3.68)
Die Iteration wird nun bis zum Erreichen einer Abbruch-Bedingung fortgefu¨hrt:
|〈Hˆ〉AB;k− HˆAB;k−1|< ε (3.69)
Der Ablauf der Iteration ist in Abb.3.1 als Flußdiagramm zusammengefasst:
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input: u,D,L,Bi, Ai
Initialisiere φ0
Variation mji;12
Berechneφj0
Konvergenz ?
j = j + 1
nein ja
Ende
Abbildung 3.1: Flußdiagramm der Minimierung
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Kapitel 4
Numerische Durchfu¨hrung
4.1 Symmetriebrechung durch Superzellen
Ohne Vorgabe von Superzellen und a¨ußeren Variationsparametern liefert die Gutzwiller-
Na¨herung an das eindimensionale Einband-Hubbard-Modell einen ra¨umlich homoge-
nen Grundzustand fu¨r sa¨mtliche Dotierungen, Tight-Binding-Parameter und Wech-
selwirkungen. Diese Symmetrie wird aber bereits durch die Forderung nach periodi-
schen Randbedingungen und die Symmetrie-Bedingungen seitens der Superzellen ge-
brochen, was sich u.a. in der Bandstruktur durch die Aufpra¨gung eines entsprechenden
reziproken Gitters a¨ußert. In unserer Arbeit verfolgen wir das Konzept der Symme-
triebrechung durch Superzellen. Dabei geht die Struktur der vorgegebenen Superzelle
auf zwei Wegen in den zugeho¨rigen variationellen Grundzustand ein:
4.1.1 A¨ußere Symmetriebrechung
Die a¨ußere Symmetriebrechung legt die Periodizita¨t und die zugeho¨rigen Symmetrie-
operatoren der jeweils vorgegebene Superzelle den Variationsparametern B, A und da-
mit implizit auch den effektiven Hamiltonians HˆABeff zugrunde. Deren Symmetrien u¨bert-
ragen sich wiederum auf die Eigenvektoren und Erwartungswerte, wobei durch den
Prozess der numerischen Diagonalisierung Abweichungen im Rahmen der Rechen-
genauigkeit auftreten ko¨nnen. Zwar sind die Variationsparameter B und A einerseits
und das Ordnungsparameterfeld (φ c,µ ,ϑ ) in der Darstellung zu unterscheiden, beide
genu¨gen jedoch den gleichen Symmetrie- und Randbedingungen:
Die Differenzen ∆θi zwischen den Winkeln θi des Austauschfeldes ~Bi und ϑi der Mo-
mente ~Mi genu¨gen den Symmetrieoperatoren Oˆ der jeweiligen Superzellen sowie den
periodischen Randbedingungen:
Oˆi j∆θi =±∆θ j ∆θi = ∆θi+N (4.1)
Der OP φ ci der Ladungswellen erfu¨llt die gleichen Symmetriebedingungen wie die Or-
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bitalverschiebung Ai
Oˆi jAi = Ai⇔ Oˆi jϕci = ϕci (4.2)
Analog gilt fu¨r Betrag Bi des Austauschfeldes und φ
µ
i :
Oˆi jBi = Bi⇔ Oˆi jϕµi = ϕµi (4.3)
4.1.2 Innere Symmetriebrechung
Durch die Symmetriebedingungen ko¨nnen wir eine A¨quivalenzrelation auf der Menge
der Gitterpla¨tze einfu¨hren:
Zwei Gitterpla¨tze i, j mit i 6= j heißen a¨quivalent wenn sie im Betrag ihre Ordnungs-
parameter der Ladung und des Betrags des Moments u¨bereinstimmen:
ϕµ;ci = Oˆi jϕ
µ;c
i (4.4)
Die innere Symmetrisierung bezieht sich auf die Variation der jeweiligen Doppelbeset-
zungen mi. Offensichtlich ist fu¨r a¨quivalente Gitterpla¨tze i, j eine identische Doppelbe-
setzung zu erwarten:
ϕµ;ci = Oˆi jϕ
µ;c
i ⇒ mi = m j (4.5)
Daher sind wir dazu u¨bergegangen, die Doppelbesetzungen jeweils representativ fu¨r
die jeweilige A¨quivalenzklasse zu minimierien.
4.2 Streifen-Superzellen
4.2.1 Symmetrieoperatoren
Symmetrieoperatoren lassen sich im eindimensionalen Fall in Translationen und Dre-
hungen klassifizieren, wobei die Spiegelungen und Inversionen als Spezialfa¨lle der
Drehung aufgefaßt werden ko¨nnen.
Translationen
Der Translationsoperator TˆL beschreibt die Verschiebung in den jeweiligen Ordnungs-
parametern um L Gitterpla¨tze.
TˆL(ϕ
µ;c
i ,ϑi) = (ϕ
µ;c
i+L,ϑi+L) (4.6)
Damit la¨ßt sich unsere Forderung nach periodischen Randbedingungen fu¨r die Streifen-
Superzellen formulieren
TˆN(ϕ
µ;c
i ,ϑi) = (ϕ
µ;c
i ,ϑi) (4.7)
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Inversionen
Die Inversionsoperatoren Pˆa und Pˆa werden durch ein Inversionszentrum definiert, das
sich entweder auf einem Atom (Site) oder auf dem Mittelpunkt zwischen zwei Ato-
men (Bond) befinden kann, dementsprechend werden Inversionen als Site-Centered
bzw. Bond-Centered bezeichnet. Der Inversionsoperator an einem Punkt a erha¨lt La-
dung und den Betrag der magnetischen Momente, wa¨hrend er die Ausrichtung ϑi der
Momente umkehrt
Pˆaϕ
c;µ
i+a = ϕ
c;µ
−i+a a ∈ {1,2, ...,N} (4.8)
Pˆaϑi+a = ϑ−i+a+pi a ∈ {1,2, ...,N} (4.9)
Analog lautet der Operator im Bond-Centered-Fall:
Pˆbϕ
µ;c
i+b+ 12
= ϕµ;c−i+b+ 12
b ∈ {1
2
,
3
2
, ...,
N−1
2
} (4.10)
Pˆbϑi+b+ 12 = ϑ−i+b+ 12 +pi b ∈ {
1
2
,
3
2
, ...,
N−1
2
} (4.11)
In einem zweidimensionalen Vektormodell entsprechen die Inversionen somit gerade
den Punktspiegelungen.
Spiegelungen
Wir betrachten weiterhin Spiegelungen an Achsen senkrecht zur atomaren Anordnung.
Auch Spiegelungen werden in Platzzentriert und Mittenzentriert unterteilt, je nachdem
ob die Spiegelachse die Kette zwischen zwei Gitterpla¨tzen oder in einem Gitterplatz
schneidet:
Sˆa(ϕ
µ;c
i+a,ϑi) = (ϕ
µ;c
−i+a,ϑi) a ∈ {1,2, ...,N} (4.12)
Sˆb(ϕ
µ;c
i+b+ 12
,ϑi+b+ 12 ) = (ϕ
µ;c
−i+b+ 12
,ϑ−i+b+ 12 ) b ∈ {1,2, ...,N} (4.13)
4.2.2 Kollineare Streifen-Superzellen (KSZ)
Kollineare Streifen-Superzellen (KSZ) sind durch die Beschra¨nkung des Wertebereichs
von ϑ auf 0 und pi charakterisiert, die Momente sind also (anti)-parallel ausgerichtet.
Streifen
Unter einem (antiferromagnetischen) Streifen der Breite L verstehen wir eine Anord-
nung von L Gitterpla¨tzen mit jeweils einem zugeho¨rigen inneren Symmetrieoperator
PˆO bzw. SˆO, wobei Spins an benachbarten Gitterpla¨tzen jeweils antiparallel ausgerichtet
sein sollen. Streifen lassen sich nach ihrer Breite L sowie ihrem zugeho¨rigen Symme-
trieoperator charakterisieren. Es ergeben sich 4 Klassen von Streifen, von denen sich 2
mit der geforderten antiferromagnetischen Ordnung vereinbaren lassen.
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• Platzzentriert-Spiegelsymmetrisch. Es gibt eine Spiegelachse auf dem mittleren
Gitterplatz der Kette:
Sˆ0 = SˆL+1/2, (4.14)
bei einer ungerader Anzahl von Gitterpla¨tze L pro Streifen. Dabei ist zu beachten,
daß sich die Gesamtmagnetisierung des Streifens von Null unterscheiden kann.
Die Anzahl der ina¨quivalenten Gitterpla¨tze pro Streifen betra¨gt in diesem Falle
gerade L+12 .
Abbildung 4.1: Platzzentriert-Spiegelsymmetrischer Streifen
• Mittenzentriert-Inversionssymmetrisch. Es gibt einen Inversionspunkt in der Mit-
te des Streifens:
Pˆ0 = PˆL+1/2 (4.15)
woraus sich eine gerade Anzahl L von Gitterpla¨tzen pro Streifen und eine ver-
schwindenden Gesamtmagnetisierung des Streifens ergibt. Die Anzahl der ina¨qui-
valenten Gitterpla¨tze betra¨gt gerade L2
Abbildung 4.2: Mitttenzentriert-Inversionssymmetrischer Streifen
• Mittenzentriert-Spiegelsymmetrisch. Die Spiegelachse befindet sich zwischen den
beiden mittleren Pla¨tzen des Streifens, woraus unmittelbar eine parallele Aus-
richtung der beiden mittleren Pla¨tze folgt. Somit ist diese Symmetrie nicht ver-
tra¨glich mit einer antiferromagnetischen Grundordnung.
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Abbildung 4.3: Mittenzentriert-Spiegelsymmetrischer Streifen
• Platzzentriert-Inversionssymmetrisch. Das Inversionszentrum befindet sich ge-
rade auf dem mittleren Gitterplatz des Streifens, weshalb hier das magnetische
Moment zwingend verschwindet. Somit ist auch diese Superzelle nicht mit der
geforderten antiferromagnetischen Grundordnung vereinbar.
Abbildung 4.4: Platzzentriert-Inversionssymmetrischer Streifen
Superzellen
Die Superzellen setzen sich zusammen aus antiferromagnetischen Streifen sowie ggf.
zusa¨tzlich aus paramagnetischen Spiegelatomen. Neben den inneren Symmetrien der
Streifen betrachten wir drei verschiedene Kopplungstypen.
• Ferromagnetische Kopplung. Dabei befindet sich zwischen zwei Streifen jeweils
ein mittenzentriertes Inversionszentrum:
Abbildung 4.5: Ferromagnetische Kopplung
• Antiferromagnetische Kopplung. Zwischen den gekoppelten Ketten befindet sich
ein mittenzentriertes Inversionszentrum.
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Abbildung 4.6: Antiferromagnetische Kopplung
• Paramagnetische Kopplung. Zwischen den einzelnen Streifen wird ein weiteres
Atom eingefu¨hrt, auf welchem sich ein platzzentriertes Inversionszentrum befin-
det
Abbildung 4.7: Paramagnetische Kopplung
Dabei setzten wir die Superzellen zuna¨chst nur aus gleichartigen Streifen zusammen.
Neben diesen einfach zusammengesetzten Superzellen betrachten wir Superzellen aus
zwei unterschiedlichen Streifentypen. Die Zusammensetzung dieser Superzellen ge-
schieht nach dem Muster ABAB mit den gleichen Kopplungtypen wie oben. Allerdings
stellen die Kopplungen nun keine Symmetriezentren mehr dar, sondern geben lediglich
Auskunft u¨ber die entsprechenden Spinrichtungen.
4.2.3 Spiralen-Streifen-Superzellen (SSZ)
Im Gegensatz zu den KSZ sind die Werte des Ordnungsparamters ϑi in den nun be-
trachteten Spiralen-Streifen-Superzellen (SSZ) nicht auf 0 und pi beschra¨nkt, sondern
ko¨nnen - unter Respektierung na¨her zu ero¨rternder Symmetriebedingungen- variieren.
Auch SSZ sind aus gleichartigen Streifen zusammengesetzt. Wir beru¨cksichtigen da-
bei in diesem Abschnitt auschließlich SSZ mit durchga¨ngigem Drehsinn. Andersartige
Strukturen wurden zwar untersucht, lieferten aber in keinem Fall den Grundzustand
und werden daher nicht in die Darstellung aufgenommen.
Streifen
Innerhalb der SSZ erfu¨llen die Ordnungsparameter ϕµ;c zum kollinearen Fall analoge
Symmetriebedingungen. Ein Spiral-Streifen der Breite n ist charakterisiert durch die
Gleichung:
ϕµ;ci = ϕ
µ;c
n−i i ∈ 1, ..,n (4.16)
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Neben der Breite sind spiralische Streifen charakteristert durch den mittleren Drehwin-
kel ϑ¯ :
ϑ¯ =
1
N∑i
ϑi−ϑi−1 (4.17)
Fu¨r die Ausrichtungswinkel geben wir o.B.d.A. fu¨r i = 1 den Wert ϕϑ1 = 0 vor. Der
Ausrichtungswinkel setzt sich dann zusammen aus einem mittleren Winkel ϑ¯ und einer
Abweichung ∆ϑi:
ϑi = (i−1)ϑ¯ +∆ϑi (4.18)
Dabei genu¨gt ∆ϑi der Symmetriebedingung:
∆ϑi =−∆ϑn−i (4.19)
Superzellen
Die Superzellen werden nun aus L einzelnen Streifen zusammengesetzt. Dabei gelten
fu¨r Ladung und Moment Translationssymmetrie bezu¨glich der Streifenbreite n:
ϕµ:ci+n = ϕ
µ;c
i (4.20)
wa¨hrend die Ausrichtung durch eine Drehung
ϑi+n = ϑi+
2pi
L
(4.21)
gegeben ist.
4.3 Durchfu¨hrung der Minimierung
4.3.1 Simultane vs. Separierte Minimierung
Zu einer vorgegebenen Superzelle mit entsprechenden Symmetriebedingungen wird
nun der zugeho¨rige Gutzwiller-Grundzustand u¨ber die Variation der a¨ußeren und in-
neren Variationsparameter (VP) bestimmt. Im Ein-Band-Gutzwiller-Formalismus exi-
stiert fu¨r jeden Gitterplatz i mit der entsprechenden Doppelbesetzung mi genau ein
inneren VP. Im hier entwickelten Verfahren treten drei a¨ußere VP hinzu: Zwei Kom-
ponenten (in Polarkoordinaten Winkel und Betrag) des Austauschfeldes Bi und die
Orbitalverschiebung Ai. Es ergeben sich unmittelbar zwei unterschiedliche Ansa¨tze fu¨r
die Durchfu¨hrung der Variation:
In der simultanen Minimierung werden innere und a¨ußere Parameter VP gleichrangig
behandelt. Dieser Ansatz liegt den Arbeiten von G. Seibold et.al zugrunde [SCDCG98].
Die Doppelbesetzungen wurden dabei gema¨ß des Slave-Boson-Verfahrens nach Kotliar-
Ru¨ckenstein [KR86] behandelt. Die simultane Minimierung stellt deutlich geringere
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Anforderungen hinsichtlich der Rechnerleistung als der hier verfolgte Ansatz, aller-
dings besteht ein wesentlicher Nachteil darin, daß es sich um ein “Black-Box” Verfah-
ren handelt, welches keine Ru¨ckschlu¨sse auf die Rolle der einzelnen Variationspara-
meter liefert.
In der separierten Minimierung dagegen werden die Variationen der inneren und a¨uße-
ren Parameter als getrennte, hierarchisch strukturierte Probleme behandelt. Dabei wird
zu einem gegebenen Satz physikalischer Parameter (Dotierung, Wechselwirkung, Hop-
pings) und vorgegebener Superzelle jeweils ein Ansatz a¨ußerer Variationsparameter
gewa¨hlt, fu¨r den mittels des Selbstkonsistenzverfahrens die Doppelbesetzungen op-
timiert werden. Die separierte Minimierung bedeutet einen erheblichen numerischen
Mehraufwand, bietet unserer Ansicht nach allerdings auch entscheidende Vorteile: zum
einen erlaubt die Kenntnis der a¨ußeren Parameter Aussagen u¨ber die ursa¨chlichen Zu-
sammenha¨nge zwischen Magnetisierung und Ladungsfluktuation. Ferner lassen sich
die Ergebnisse deutlich besser nachvollziehen, wodurch es leichter fa¨llt, eventuelle lo-
kale Minima zu erkennen.
4.3.2 Innere Minimierung
Im Prozeß der inneren Minimierung wird zu einem gegebenen Satz a¨ußerer Parameter
und einer vorgegebenen Superzelle der jeweilige Gutzwiller-Grundzustand gema¨ß dem
Iterationsverfahren aus Kapitel 3 bestimmt. Jede Iteration teilt sich in zwei Blo¨cke auf:
Zuna¨chst wird im Bandstruktur-Teil des Programms die Einteilchen-Wellenfunktion
durch Diagonalisierung der effektiven Hamiltonians berechnet. Hieraus la¨sst sich die
Hartree-Fock-Energie bestimmen, wobei die Doppelbesetzungen sich jeweils aus dem
Produkt der Einfachbesetzungen ergeben.
In zweiten Teil werden dann die Doppelbesetzungen hinsichtlich der Energie mini-
miert, indem wir mittels eines stochastischen Verfahrens ausgehend von den Hartree-
Fock-Werten variieren. Dabei wurde eine innere Symmetrie in das Programm imple-
mentiert, die die Doppelbestzungen an a¨quivalenten Atomen gleichgesetzt, Fu¨r die
Durchfu¨hrung der inneren Minimierung konnten wir auf stochastische Verfahren zuru¨ck
greifen, die sich in den letzten Jahren in der Arbeitsgruppe bei der Behandlung der
Multiband-Gutzwiller-Probleme bewa¨hrt hatten, vgl. z.B. [T.O06]
4.3.3 A¨ußere Minimierung
Die Optimierung der a¨ußeren Variationsparameter stellte sich als die deutlich kom-
plexere Aufgabe heraus. Hauptproblem war die Struktur der Energielandschaft, die
offensichtlich eine große Anzahl lokaler Minima entha¨lt. Ferner sind die einzelnen Pa-
rameter untereinander stark korreliert, was einfache stochastische Verfahren wie im
Falle der inneren Minimierung unbrauchbar werden la¨ßt. Erste Versuche, alle Para-
meter frei, d.h. ohne Vorgabe von Symmetrien und funktionalen Zusammenha¨ngen zu
bestimmen, lieferten keine befriedigenden Ergebnisse. Wir sind daher dazu u¨berge-
gangen, aus dem Raum der a¨ußeren Parameter bestimmte Strukturen heraus zugreifen
und deren Energien zu einem bestimmten Datensatz zu minimieren. Grundsa¨tzlich sind
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daher alle unsere Ergebnisse unter dieser Einschra¨nkung auf diesen Unterraum zu ver-
stehen. Fu¨r bestimmte Datensa¨tze ergibt sich daraus eine echte Einschra¨nkung.
Die relevanten Superzellen werden wir in den jeweiligen Abschnitten konkret ange-
ben. Falls nicht anders angegeben, haben wir fu¨r die a¨ußere Minimierung das bekann-
te Downhill-Simplex-Verfahren[PTVF07] angewandt. Dabei haben wir jeweils einen
sinnvoll erscheinenden Datensatz als Startwert vorgegeben. Fu¨r einige Spezialfa¨lle er-
wies sich jedoch auch dieses Verfahren als ungeeignet, worauf wir an den entsprechen-
den Stellen eingehen werden.
4.3.4 Verfahren fu¨r kollineare Streifen-Superzellen
Da fu¨r KSZ keine Abweichungen zwischen den Winkeln θi der Austauschfelder und ϕi
der Momente beobachtet wurden, waren lediglich die Betra¨ge Bi der Austauschfelder
~B und die Orbitalverschiebungen Ai bei konstantem Winkel θi = 0 bzw. θi = pi zu
minimieren.
4.3.5 Variationsverfahren fu¨r SSZ
Im Falle spiralfo¨rmiger Streifen-Superzellen treten die θi als Variationsparameter hin-
zu. Wiederum stellt sich die Alternative, sa¨mtliche a¨ußeren VP simultan oder die Win-
kel θi separiert von Bi und Ai zu variieren. Im Rahmen dieser Arbeit wurden beide
Techniken angewandt. Die simultane Minimierung aller a¨ußeren VP fu¨hrte wiederum
zu lokalen Minima und lieferte keine verwertbaren Ergebnisse, so daß wir auch zu
einer separten Variation u¨bergegangen sind. Dabei haben wir fu¨r eine gegebene SSZ
zuna¨chst die VP Ai und Bi bei festgehaltenem θi minimiert. Die gefundenen Minima
von Ai und Bi werden als Konstanten einem zweiten Variationszyklus u¨bergeben, in
dem die Abweichungen 4θi von der vorgegebenen SSZ minimiert werden. Abschlie-
ßend werden die Bi und die Ai einmal nachrelaxiert. Weitere Variationszyklen nach
dem gleichen Muster ergaben keine signifikante Absenkung der Energie mehr.
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Kapitel 5
Ergebnisse
5.1 Systeme ohne U¨berna¨chste-Nachbar-Hoppings
Zuna¨chst werden die Ergebnisse fu¨r Systeme mit ausschließlich Na¨chstem-Nachbar-
Hopping t = 1eV diskutiert. Der untersuchte Wertebereich fu¨r die Dotierung d er-
streckt sich dabei von d = 14 bis zu einem Wert von d =
1
25 bei Anna¨herung an die
halbe Bandfu¨llung. Die standardisierten Werte fu¨r U betragen 8eV, 10eV und 15eV.
Fu¨r die Grenzfa¨lle schwacher bzw. starker Wechselwirkung wurden auch Werte von
1eV <U < 30eV hinzugezogen.
Sa¨mtliche Rechnungen fu¨r t ′ = 0 lieferten entweder paramagnetische oder kollineare
Grundzusta¨nde. Wir beschra¨nken uns daher in der Pra¨sentation der Ergebnisse auf den
Vergleich kollinearer Streifen-Superzellen unterschiedlicher Streifenbreite und Kopp-
lungen. Fu¨r Dotierungen des Typs d = 1n konzentrieren wir uns auf Superzellen, die aus
einem bzw. aus zwei Streifen identischer Breite zusammengesetzt sind. Spa¨ter werden
dann fu¨r U¨bergangsstrukturen Superzellen aus Streifen unterschiedlicher Breite hinzu-
gezogen.
Zuna¨chst werden fu¨r zwei exemplarischen Werte (d = 1/8 und d = 1/10) die Grund-
zustandsordnungen na¨her untersucht. In diesem Zusammenhang sollen auch die Wir-
kungsweise der a¨ußeren Parameter, die verschiedenen Kopplungstypen und das Ver-
halten fu¨r große Wechselwirkungen quantitativ verglichen werden. Spa¨ter werden dann
weitere Dotierungen und Wechselwirkungen hinzugezogen.
5.1.1 Grundzusta¨nde fu¨r d = 1/8 und d = 1/10
Streifenbreite
Fu¨r die Streifenbreiten n in Abha¨ngigkeit von der Dotierung d finden wir gefu¨llte Strei-
fen, also den Zusammenhang
d =
1
n
, (5.1)
Neben der Breite der Streifen innerhalb der Streifen-Superzellen wurden auch die
Kopplungstypen ferro-, antiferro- und paramagnetisch miteinander verglichen. Dabei
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ergaben SSZ mit antiferromagnetischer Kopplung oder einem paramagnetischen Ran-
datom deutlich ho¨here Grundzustandsenergien, so daß wir festhalten ko¨nnen:
Innerhalb der Superzellen sind die Streifen jeweils ferromagnetisch gekoppelt.
Die Tabellen 5.1 und 5.2 zeigen die Gutzwiller-Grundzustandsenergien fu¨r die Dotie-
rungen d = 1/8 bzw. d = 1/10 bei einer Wechselwirkung U = 10eV fu¨r unterschiedli-
che Superzellen. Der Grundzustand wird jeweils von Superzellen aus zwei ferromagne-
tisch gekoppelten Streifen der Breiten n = 8 bzw. n = 10 eingenommen. Dabei bilden
sich in der Mitte der Streifen jeweils Ne´el-artige Blo¨cke mit fast vollsta¨ndig polarisier-
ter Spinstruktur heraus, wa¨hrend die magnetischen Momente im Bereich der Kopplung
auf etwa 0.12µB abschmelzen. Ebenso pra¨gt sich eine Ladungswelle heraus, wobei die
Gitterpla¨tze in der Streifenmitte fast halb gefu¨llt sind, wa¨hrend sich im Randbereich
eine ladungstra¨gerverarmte Zone herausbildet.
Neben den tatsa¨chlichen Grundzustandsenergien sind die variationellen Energien fu¨r
antiferromagnetisch gekoppelte Superzellen mit benachbarten Streifenbreiten sowie
mit einem zusa¨tzlichen paramagnetischen Kopplungsatom aufgetragen. Letztere zeigen
dabei ein a¨hnliches Minimalverhalten. Superzellen mit ferromagnetische Kopplungen
sind dagegen nur fu¨r hinreichend schmale Streifen stabil, wa¨hrend fu¨r breitere Streifen
im Verlauf der Minimierung ein Spin-Paar umklappt, so daß neue, heterogene Super-
zellen mit antiferromagnetischer Kopplung enstehen. Diese wurden in der Pra¨sentation
nicht mehr beru¨cksichtigt.
Die Amplituden der lokalen variationellen Austauschfelder Bi verlaufen a¨hnlich zu den
Betra¨gen der einzelnen magnetischen Momente ~Mi, wobei die Bi im Kopplungsbereich
fast verschwinden. Ein abweichendes Verhalten zeigen dagegen die Orbitalverschie-
bungen Ai. Setzt man die Orbitalverschiebung der Streifenmitte auf 0, so bilden sich
im Kopplungsbereich die relativ sta¨rksten Felder heraus. Die Orbitalverschiebung wirkt
also der Ladungstrennung durch die Austauschfelder als Korrektiv entgegen. Dieser
Sachverhalt soll unten na¨her ero¨rtert werden.
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U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/8 6 ↓↓ -12.40 0.06 -0.06 0.88 0.13 -1.90 3.31
10 1/8 7 ↓↓ -20.47 0.11 -0.08 0.93 0.12 -1.94 4.02
10 1/8 8 ↓↓ -27.27 0.09 -0.08 0.91 0.12 -2.18 3.51
10 1/8 9 ↓↓ -22.79 0.11 -0.07 0.94 0.12 -2.73 4.47
10 1/8 8 ↓↓ -17.13 0.11 -0.07 0.93 0.10 -1.47 3.82
10 1/8 11 ↓↓ -15.94 0.11 -0.08 0.93 0.00 -1.71 3.76
10 1/8 12 ↓↓ -10.90 0.10 -0.17 0.91 0.26 -1.99 2.73
10 1/8 6 ↓ ◦ ↑ -19.59 0.08 -0.07 0.89 0.00 -2.08 3.08
10 1/8 7 ↓ ◦ ↑ -20.97 0.13 -0.11 0.96 0.00 -0.09 6.45
10 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -19.88 0.09 -0.07 0.88 0.00 -1.30 2.67
10 1/8 9 ↓ ◦ ↑ -17.23 0.11 -0.10 0.93 0.05 -1.75 3.88
10 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -13.01 0.11 -0.10 0.93 0.00 -1.13 3.56
10 1/8 11 ↓ ◦ ↑ -12.33 0.13 -0.15 0.95 0.00 -0.05 5.16
10 1/8 10 ↓↑ -10.68 0.10 -0.06 0.93 0.07 -1.85 3.90
10 1/8 12 ↓↑ -11.78 0.12 -0.08 0.95 0.02 -1.34 4.24
Tabelle 5.1: Vergleich der KSZ fu¨r d= 1/8, U= 10eV
Zur Legende der Tabellen 5.1 bis 5.12
U Wechselwirkung in [eV ]
d Dotierung
K Kopplungstyp (↑↑ ferrrom.; ↑↓ antiferrrom.; ↑ ◦ ↓ param.)
n Streifenbreite
E/Site Energieabsenkung im Vergleich zum Paramagneten in [meV ]
Cmin/Cmax minimale bzw.maximale Ladung pro Platz
Mmin/Mmax minimales bzw.maximales Moment pro Platz in [µB]
Amax maximales Austauschfeld in [eV ]
Bmax maximale Orbitalverschiebung [eV ]
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U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/10 6 ↓↓ -18.38 0.05 -0.04 0.90 0.39 -2.06 3.61
10 1/10 7 ↓↓ -30.69 0.07 -0.07 0.94 0.10 -2.91 4.46
10 1/10 8 ↓↓ -36.41 0.09 -0.09 0.94 0.12 -2.15 4.30
10 1/10 9 ↓↓ -40.56 0.09 -0.09 0.95 0.18 -2.51 5.04
10 1/10 10 ↓↓ -44.79 0.09 -0.10 0.95 0.13 -3.09 4.38
10 1/10 11 ↓↓ -39.66 0.10 -0.11 0.96 0.10 -2.33 5.83
10 1/10 12 ↓↓ -36.41 0.10 -0.10 0.95 0.08 -1.70 4.70
10 1/10 6 ↓ ◦ ↑ -28.51 0.07 -0.07 0.92 0.00 -2.37 3.99
10 1/10 7 ↓ ◦ ↑ -15.10 0.09 -0.06 0.94 0.00 -2.24 3.77
10 1/10 8 ↓ ◦ ↑ -40.09 0.09 -0.11 0.95 0.03 -2.49 4.51
10 1/10 9 ↓ ◦ ↑ -38.85 0.10 -0.12 0.95 0.00 -2.37 4.76
10 1/10 10 ↓ ◦ ↑ -39.69 0.09 -0.10 0.94 0.00 -1.99 4.11
10 1/10 11 ↓ ◦ ↑ -33.50 0.10 -0.12 0.95 0.00 -1.42 4.67
10 1/10 12 ↓ ◦ ↑ -32.66 0.10 -0.10 0.96 0.00 -0.88 5.04
10 1/10 8 ↓↑ -23.46 0.08 -0.06 0.93 0.26 -1.82 3.59
10 1/10 10 ↓↑ -28.13 0.09 -0.08 0.94 0.15 -2.55 4.00
10 1/10 12 ↓↑ -29.19 0.10 -0.08 0.96 0.01 -2.15 5.31
Tabelle 5.2: Vergleich der KSZ d= 1/8, U= 10eV
Die Abbildungen 5.1 und 5.2 zeigen Ladung, magnetisches Moment und a¨ußere Varia-
tionsparameter fu¨r U = 10eV und d=1/8 bzw. d=1/10. Zur Legende der Abbildungen
5.1,5.2 5.5 und 5.6:
4C Abweichung von der mittleren Ladung
|Mi| Betrag des magnetischen Moments
~Mi Vektorielles Moment
B/U Betrag des Austauschfeldes in Relation zur WW
A/U Betrag der Orbitalverschiebung in Relation zur WW
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U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/10 10 ↓↓ -44.79 0.09 -0.10 0.95 0.13 -3.09 4.38
10 1/10 10 ↓↑ -20.46 0.10 -0.10 0.95 0.12 -0.91 4.18
Tabelle 5.3: Vergleich der Kopplungen ferromagnetisch und antiferromagnetsich
Kopplungstypen
Wir vergleichen die jeweiligen Grundzustandsenergien der beiden Kopplungstypen an-
tiferromagnetisch und ferromagnetisch bei ansonsten gleicher Verteilung von Ladung
und Moment sowie festen Werten U = 10 und d = 1/10 (vgl. Tabelle 5.3. Zu diesem
Zweck wurde das Programm um eine Penalty-Funktion erweitert, bei der bezu¨glich
der Abweichung von einer vorgegebenen Superzelle mit einer vorgegebenen Verteilung
von Ladung und Moment anstelle der Energie minimiert wird. Zwar konnte in diesem
Verfahren die vorgegebenen Momente nur bis zu einer gewissen Genauigkeit repro-
duziert werden, die Energieabsenkung konnte allerdings recht gut abgescha¨tzt werden
und liefert einen Wert von etwa 24meV pro Atom.
Hinweise auf effektive ferromagnetische Kopplungen finden sich auch in Arbeiten von
G.Uhrig[USG04] [USG05], worin Streifenstrukturen in Kuprat-Supraleitern anhand
von Spinleitern untersucht wurden.
Bandstruktur-Effekte
Die Forderung nach periodischen Randbedingungen mit Periodizita¨t N im Ortsraum
geht einher mit der Auspra¨gung eines reziproken Gitters im eindimensionalen k-Raum,
dessen Brillouin-Zone durch das Intervall [0, 2piN ] gegeben ist.
Entspricht die Periodizita¨t einem ganzzahligen Vielfachen des Kehrwertes der Dotie-
rung, gilt also N/d ganzzahlig, so ergibt sich gerade eine Bandlu¨cke im Bereich der
Fermi-Kante, weshalb man auch von isolierenden Streifen spricht.
Fu¨r metallische Streifen traten numerische Probleme auf, da sich rechnerbedingte Schwan-
kungen bei der Bestimmung der Energieeigenwerte in der Besetzung der Zusta¨nde in
der Na¨he der Fermi-Energie auswirkten und zu Verletzungen der inneren Symmetrie
fu¨hrten. Dieses Problem konnte durch Einfu¨hrung einer effektiven Temperatur beim
Fermi-Besetzungsfaktor behoben werden. Dabei wurden die Zusta¨nde in einem hinrei-
chend kleinen Intervall um die Fermi-Kante abweichend von Null oder Eins besetzt.
Diese Vorgehensweise fu¨hrte zwar zu einem Anstieg der variationellen Energie, der
allerdings deutlich unterhalb der Rechengenauigkeit durch a¨ußere Felder und Super-
zellen blieb.
Wirkungsweise der a¨ußeren Parameter
Urspru¨nglich enthielt das Variationsverfahren lediglich die Austauschfelder als a¨uße-
re VP. Mit dieser Methode konnten wir zwar inhomogene Grundzusta¨nde nachweisen;
Um die Wirkung der beiden a¨ußeren Variationsparameter Austauschfeld und Orbital-
verschiebung na¨her zu untersuchen, wurden zwei erga¨nzende Vergleichsrechnungen
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angestellt (vgl. Tabelle 5.4 und Abb.5.3). Zum einen wurde – ausgehend vom Grund-
zustand fu¨r U = 10eV und d = 1/10 – das zugeho¨rige Austauschfeld beibehalten,
wa¨hrend die Orbitalverschiebungen abgeschaltet wurden. In einer zweiten Rechnung
wurde von vornherein auf Orbitalverschiebungen verzichtet und die Austauschfelder
variiert.
Beide Rechnungen zeigen neben einer erho¨hten variationellen Energie- eine nur ge-
ringfu¨gig modifizerte Abweichung der magnetischen Momente, allerdings eine deut-
lich sta¨rker ausgepra¨gte Ladungsinhomogenita¨t. Wir ko¨nnen aus diesen Ergebnissen
Ru¨ckschlu¨sse hinsichtlich der Rolle beider Variationsparamter ziehen: So bilden die
inhomogenen Zusta¨nde bereits durch Vorgabe geeigenter Austauschfelder ~B aus.
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/10 10 ↓↓ -44.79 0.09 -0.10 0.95 0.13 -3.09 4.38
10 1/10 10 ↓↓ -28.60 0.10 -0.16 0.95 0.14 0.00 4.38
10 1/10 10 ↓↓ -30.4 0.10 -0.12 0.95 0.08 0.00 4.44
Tabelle 5.4: Vergleichsrechnungen A=0 fu¨r d= 1/10 und U = 10eV
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Grenzfall großer Wechselwirkungen
Fu¨r große Werte des Wechselwirkungsparamters U erwarten wir einen antiferromagne-
tischen Grundzustand. Allerdings sinkt die Energieabsenkung im Vergleich zur para-
magnetischen Lo¨sung, bei zu großen U und d kann das Verfahren daher die entspre-
chenden Grundzusta¨nde nicht mehr bestimmen. Die Inhomogenita¨ten dagegen sind im
Bereich großer U weitgehend konstant.
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
20 1/8 8 ↓↓ -14.50 0.07 -0.05 0.93 0.11 -5.37 7.02
25 1/8 8 ↓↓ -12.85 0.07 -0.05 0.94 0.07 -7.98 9.81
30 1/8 8 ↓↓ -11.39 0.07 -0.05 0.94 0.04 -10.36 12.26
Tabelle 5.5: Grenzfall großer U fu¨r d= 1/8
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
20 1/10 10 ↓↓ -14.17 0.10 -0.11 0.98 0.06 -3.45 6.00
25 1/10 10 ↓↓ -11.80 0.10 -0.09 0.99 0.10 -2.97 4.00
30 1/10 10 ↓↓ -5.80 0.08 -0.06 0.97 0.03 -0.26 0.94
Tabelle 5.6: Grenzfall großer U fu¨r d= 1/10
Langreichweitige Coulomb-Wechselwirkung
Um den Einfluß langreichweitigen Coulomb-Abstoßung auf nicht-metallische Streifen
zumindest qualitativ abscha¨tzen zu ko¨nnen, haben wir die Energie der LRC als Kor-
rektur zu den Gutzwiller-Rechnungen gema¨ß der Na¨herung
VLRC =∑
j>i
Vi j =∑
j>i
V0
∆ρi∆ρ j
|i− j| (5.2)
mit V0 = ERy/4 approximiert. Zum Vergleich wurden die Energiekorrekturen bei Do-
tierung d = 1/12 fu¨r antiferromagnetisch gekoppelte Streifen der Breiten n = 6 und
n = 12 bestimmt. Diese lag fu¨r n = 6 etwa 28eV tiefer als fu¨r n = 12. Somit ko¨nn-
ten ”halb gefu¨llte “Streifen energetisch gu¨nstiger sein als die gefu¨llten Streifen des
Hubbard-Modells.
5.1.2 Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von U
Wir demonstrieren die Abha¨ngigkeit der Grundzusta¨nde von der Wechselwirkung U
anhand der Auspra¨gung von Ladungswelle und der maximalen Magnetisierung. Die
Abbildung 5.4 unten zeigt die maximale Magnetisierung (untere Punkte) sowie die
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Differenz zwischen maximaler und minimaler Ladung pro Atom (obere Punkte) Deut-
lich erkennbar laufen beide Kurven fu¨r steigendes U in einen Sa¨ttigungsbereich mit
konstantem Mmax und 4Cmax. Dagegen laufen beide Kurven fu¨r kleine U gegen Null,
wobei Mmax deutlich schneller ansteigt als4Cmax und in diesem Bereich die Magneti-
sierung deutlicher ausgepra¨gt ist als die Ladungswelle. Fu¨r hinreichend kleine Dotie-
rungen d < 1/5 finden wir im Grenzfall kleiner U einen stetigen U¨bergang zur erwar-
teten paramagnetischen Lo¨sung fu¨r U = 0, wa¨hrend sich fu¨r kleine Dotierungen eine
paramagnetische Phase herausbildet.
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Abbildung 5.4: Magnetisierung und Ladung in Abh. von U fu¨r d=1/10
5.1.3 Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von der Dotierung
Wir bestimmen nun die Grundzustandsordnungen fu¨r weitere Werte der Dotierung
1/12 ≤ d ≤ 1/6. Dabei finden wir jeweils analoge Abha¨ngigkeit der Grundzustands-
ordnung von der Dotierung wie in Abschnitt 5.1.1. Als charakteristisch fu¨r die Lo¨sun-
gen im U¨bergangsbereich zum Paramagneten bei großen Dotierungen erwies sich das
beinahe vollsta¨ndige Verschwinden der Ladungswellen im Vergleich zur Auspra¨gung
der magnetischen Momente. Dieser Umstand erforderte auch eine Modifikation des Va-
riationsverfahrens. Wir haben daher zu Beginn der jeweiligen a¨ußeren Minimierungen
die Orbitalverschiebungen auf Null gesetzt und erst in einem zweiten Schritt nachvari-
iert.
Legt man den bisher gefundenen Zusammenhang zwischen Kettenla¨ngen und Dotie-
rungen zugrunde, so existiert bei der Dotierung d = 1/4 fu¨r eine vier-atomige Kette
eine natu¨rliche Grenze fu¨r die zur Verfu¨gung stehenden U¨berstrukturen. Tatsa¨chlich
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ergaben unsere Rechnungen fu¨r diese Dotierung noch eine schwache magnetische Aus-
richtung, die allerdings fu¨r die Dotierungen 0.24 und 0.23 bereits wieder verschwindet.
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
4 1/4 4 ↓↓ -0.08 0.00 -0.00 0.12 0.05 -0.01 0.12
5 1/4 4 ↓↓ -0.39 0.00 -0.00 0.16 0.07 -0.02 0.15
6 1/4 4 ↓↓ -0.52 0.01 -0.01 0.19 0.07 -0.02 0.18
7 1/4 4 ↓↓ -0.36 0.00 -0.00 0.15 0.07 -0.02 0.13
8 1/4 4 ↓↓ -0.15 0.00 -0.00 0.13 0.05 -0.01 0.10
9 1/4 4 ↓↓ -0.00 0.00 -0.00 0.13 0.05 -0.01 0.10
Tabelle 5.7: Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von U fu¨r d= 1/4
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
4 1/5 5 ↓↓ -0.82 0.00 -0.00 0.19 0.06 -0.04 0.21
5 1/5 5 ↓↓ -1.96 0.02 -0.01 0.30 0.09 -0.05 0.37
6 1/5 5 ↓↓ -2.85 0.02 -0.02 0.37 0.10 -0.10 0.47
7 1/5 5 ↓↓ -3.03 0.02 -0.02 0.41 0.11 -0.15 0.54
8 1/5 5 ↓↓ -2.48 0.02 -0.01 0.38 0.11 -0.11 0.41
9 1/5 5 ↓↓ -1.68 0.01 -0.01 0.37 0.09 -0.12 0.37
10 1/5 5 ↓↓ -1.05 0.01 -0.01 0.30 0.09 -0.05 0.26
Tabelle 5.8: Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von U fu¨r d= 1/5
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/6 6 ↓↓ -7.27 0.06 -0.05 0.77 0.15 -0.88 1.88
10 1/6 6 ↓↓ -6.38 0.07 -0.06 0.83 0.14 -1.41 2.47
15 1/6 6 ↓↓ -1.92 0.07 -0.06 0.89 0.12 -3.63 5.00
18 1/6 6 ↓↓ -0.69 0.07 -0.06 0.90 0.12 -5.46 7.00
Tabelle 5.9: Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von U fu¨rd= 1/6
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/7 7 ↓↓ -17.79 0.08 -0.06 0.85 0.14 -1.40 2.47
10 1/7 7 ↓↑ -17.35 0.09 -0.07 0.90 0.13 -2.01 3.33
15 1/7 7 ↓↓ -5.70 0.07 -0.05 0.88 0.10 -1.46 3.17
Tabelle 5.10: Grundzusta¨nde in Abha¨ngigkeit von U fu¨r d= 1/7
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5.1.4 U¨bergang zur halben Bandfu¨llung
Bei der Untersuchung kleiner Dotierungen d < 1/12 nahe der halben Bandfu¨llung stellt
sich natu¨rlicherweise das Problem steigenden Speicherbedarfs bei den Rechnungen,
da die Streifenbreiten der Grundzusta¨nde immer weiter anwachsen. Wir haben daher
unsere Untersuchungen auf Systeme mit ungeradzahliger Anzahl von Atomen in der
Elementarzelle beschra¨nkt.
Im Grenzfall der Dotierung Null ist der Grundzustand bekanntermaßen gegeben durch
eine antiferromagnetische Ordnung aus a¨quivalenten Besetzungen (Ne´el-Zustand). Die-
ser Block verbreitert sich nun bei Anna¨herung an die halbe Bandfu¨llung zusehends,
wa¨hrend der paramagnetische U¨bergangsbereich im wesentlichen unvera¨ndert bleibt.
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/12 12 ↓↓ -58.03 0.09 -0.12 0.92 0.13 -1.18 3.36
10 1/12 12 ↓↓ -59.40 0.08 -0.13 0.96 0.13 -2.38 4.45
15 1/12 12 ↓↓ -36.1 0.08 -0.13 0.98 0.14 -2.41 7.00
20 1/12 12 ↓↓ -21.93 0.08 -0.12 0.99 0.09 -2.58 3.00
25 1/12 12 ↓↓ -10.30 0.08 -0.13 1.00 0.05 -2.52 4.00
30 1/12 12 ↓↓ -8.75 0.08 -0.09 1.00 0.00 -2.49 3.00
Tabelle 5.11: Vergleich der KSZ fu¨r U=10eV und d=1/12
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/25 23 ↓↓ -114.32 0.04 -0.17 0.96 0.13 -2.67 4.40
10 1/25 25 ↓↓ -114.99 0.04 -0.18 0.95 0.13 -2.65 4.34
10 1/25 27 ↓↓ -114.42 0.04 -0.16 0.96 0.11 -2.27 4.38
Tabelle 5.12: Vergleich der KSZ fu¨r U=10eV und d= 1/25
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5.1.5 U¨bergangsstrukturen
Bisher wurden lediglich Superzellen aus Streifen gleicher La¨nge betrachtet. Dabei wur-
de ein Zusammenhang zwischen Kettenla¨nge und Dotierung beobachtet, so daß jeder
Dotierung vom Typ 1n auf natu¨rliche Weise eine optimale Kettenla¨nge zugeordnet wer-
den konnte. Fu¨r Dotierungen abweichend von diesen Werten werden neben den bis-
her betrachteten Strukturen zusa¨tzlich Superzellen betrachtet, die aus Streifen unter-
schiedlicher La¨nge zusammengesetzt sind. Dabei beschra¨nken wir uns aus Gru¨nden der
numerischen Handhabbarkeit auf Superzellen aus zwei verschiedenen Streifenla¨ngen
nach dem Muster ABAB mit einer ferromagnetischen Kopplung. Die praktische Be-
rechnung wurde auf zwei verschiedenen Wegen durchgefu¨hrt: Zum einen ausgehend
von Streifen der La¨nge A und B mit jeweils gleicher Dotierung, zum anderen mit ge-
wichteter Dotierung. Dabei wurden die Variationsfelder jeweils bis zur zweiten Ord-
nung nach den Ausgangsfeldern berechnet und anschließend nachrelaxiert.
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
08 7/48 6/8 ↓↓ -15.21 0.07 -0.06 0.80 0.02 -0.86 1.85
08 7/48 6 ↓↓ -7.83 0.06 -0.05 0.75 0.14 -0.75 1.54
08 7/48 6 ↓ ◦ ↑ -15.19 0.07 -0.07 0.82 0.00 -1.25 2.17
08 7/48 7 ↓↓ -15.20 0.09 -0.07 0.85 0.13 -1.32 2.52
08 7/48 7 ↓ ◦ ↑ -9.20 0.09 -0.05 0.81 0.00 -0.92 1.88
08 7/48 8 ↓↓ -9.54 0.07 -0.05 0.80 0.10 -1.03 1.92
08 7/48 8 ↓ ◦ ↑ -3.91 0.11 -0.07 0.86 0.00 -0.92 2.47
Tabelle 5.13: Vergleich der KSZ fu¨r d= 7/48 und U= 8eV
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5.2 Systeme mit U¨berna¨chstem-Nachbar-Hopping
Wir erweitern den Parameterbereich unserer Untersuchung, in dem wir fu¨r den Tight-
Binding-Paramter t ′ des U¨berna¨chster-Nachbar-Hoppings endlich Werte t ′ < 0 hinzu-
ziehen. Neben den bisher (fu¨r t ′ = 0) betrachteten kollinearen Streifenstrukturen tre-
ten nun Spiralen-Superzellen (SSZ, vgl. 4.2.3), die durch eine Streifenla¨nge n und
einen mittleren Ausrichtungswinkel ϑ¯ gekennzeichnet sind, als konkurrierendene Ord-
nungspha¨nomene hinzu.
Fu¨r alle folgenden Untersuchungen wurden als Stu¨tzwerte fu¨r die Dotierung d = 1/6,
d = 1/8 und d = 1/10 ausgewa¨hlt, fu¨r die Wechselwirkungen U = 8eV , U = 10eV
und U = 15eV . Der Parameterbereich fu¨r t ′ wurde auf −0.750eV < t ′ < 0 beschra¨nkt.
Die Wahl des Vorzeichens von t ′ entspricht dabei u¨blichen Annahmen fu¨r die Kuprate.
Vergleichsrechnungen mit positiven t ′ wurden im Rahmen der Arbeit ebenfalls durch-
gefu¨hrt, lieferten aber keine wesentlich neuen Erkenntnisse und werden in der Darstel-
lung nicht beru¨cksichtigt.
Analog zur Vorgehensweise fu¨r t ′ = 0 wurden fu¨r jeden Parametersatz (U,d, t ′) die va-
riationellen Grundzustandsenergien fu¨r unterschiedliche SSZ miteinander verglichen
und ggf. auch KSZ hinzugezogen. Bei der Untersuchung von SSZ stellt sich das Pro-
blem, daß n und ϑ¯ unterschiedliche Anforderungen an die Superzellen hinsichtlich
ihrer ra¨umlichen Periodizita¨t stellen: Um periodische Randbedingungen mit einer Pe-
riodizita¨t N zu gewa¨hrleisten, mu¨ssen stets die Gleichungen ϑ¯ = 2kN pi und n =
N
l mit
ganzzahligen k und l erfu¨lllt sein. Da die Anforderungen hinsichtlich des Speicher-
bedarfs mit zunehmender Systemla¨nge N anwachsen und nach oben beschra¨nkt sind,
ko¨nnen nur ausgewa¨hlte Werte fu¨r n und ϑ¯ betrachtet werden.
Zu vorgegebenen Werten fu¨r U und d teilt sich der Parameterbereich in zwei Regime:
Unterhalb eines kritischen Wertes |t ′| mit t ′c(U,d) bilden sich weiterhin kollineare
Streifen-Superzellen aus, oberhalb davon Spiralen-Streifen-Superzellen. Dementspre-
chend teilen wir die Darstellung der Ergebnisse auf in einen Bereich kleiner |t ′| sowie
den Grenzbereich großer |t ′|.
5.2.1 Grundzustandsbestimmung in Abha¨gigkeit von t ′, d und U
Grenzbereich kleiner |t ′|< t ′c
Fu¨r Werte von |t ′| < t ′c finden wir weiterhin kollineare Grundzusta¨nde. Der kritische
Wert t ′c ha¨ngt dabei von den vorgegebenen Werten U und d ab. In den Tabellen 5.14,
5.15 und 5.16 listen wir die Ergebnisse im Fall d = 1/10 fu¨r die Wechselwirkungen
U = 8eV, U = 10eV und U = 15eV jeweils fu¨r t ′ = 0, t ′ =−0.300eV, t ′ =−0.500eV
sowie den kleinsten Wert von |t ′|< t ′c auf.
Die KSZ weisen fu¨r gleiche Parameter U und d die gleichen strukturellen Eigenschaf-
ten wie im Fall t ′ = 0 auf, also den Zusammenhang n = 1/d fu¨r die Streifenla¨nge,
ferromagnetische Koplung zwischen den Streifen sowie einen Ne´el-artigen Block in
der Streifenmitte. Wa¨hrend sich die Ladungsinhomgenita¨t bei steigendem |t ′| nur ge-
ringfu¨gig a¨ndert, wachsen die Magnetisierungen im Randbereich der Streifen bei Anna¨he-
rung von |t ′| an t ′c deutlich an und erreichen dabei Werte von bis zu 0.21µB.
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d t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/8 -0.000 10 ↑↓ -44.20 0.09 -0.10 0.92 0.12 -1.93 3.27
1/8 -0.300 10 ↑↓ -47.78 0.09 -0.11 0.90 0.14 -1.79 2.92
1/8 -0.500 10 ↑↓ -53.97 0.08 -0.11 0.90 0.17 -1.80 3.01
1/8 -0.550 10 ↑↓ -56.44 0.09 -0.12 0.90 0.21 -1.63 3.06
Tabelle 5.14: Grundzusta¨nde fu¨r|t ′|< t ′c,U = 8eV und d = 1/10
d t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/10 -0.000 10 ↑↓ -44.79 0.09 -0.10 0.95 0.13 -3.09 4.38
1/10 -0.300 10 ↑↓ -50.63 0.09 -0.11 0.95 0.14 -2.94 4.33
1/10 -0.500 10 ↑↓ -58.21 0.09 -0.12 0.94 0.16 -2.57 4.23
1/10 -0.550 10 ↑↓ -60.87 0.09 -0.12 0.94 0.17 -2.51 4.38
Tabelle 5.15: |t ′|< t ′c,U = 10eV,d = 1/10
d t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/10 -0.000 10 ↑↓ -26.54 0.10 -0.12 0.98 0.13 -6.59 7.45
1/10 -0.300 10 ↑↓ -33.20 0.10 -0.13 0.98 0.14 -5.67 7.22
1/10 -0.500 10 ↑↓ -41.64 0.09 -0.13 0.97 0.13 -5.35 6.90
1/10 -0.625 10 ↑↓ -50.97 0.09 -0.14 0.97 0.20 -5.73 7.21
Tabelle 5.16: |t ′|< t ′c,U = 15eV,d = 1/10
U¨bergangsbereich
U¨berschreitet |t ′| den kritischen Wert t ′c, so geht das System in einen spiralartigen
Grundzustand (SSZ) u¨ber. Im Grenzbereich (|t ′| ≈ t ′c) bleiben die zuvor bei gleichen
Werten fu¨r U ,d und t ′ = 0 gefundenen Streifenbreiten n der Inhomogenita¨ten erhalten
und gehen in die SSZ wierdeum als Streifenbreiten ein. Dabei kann es insbesonde-
re bei schwach ausgepra¨gten Inhomogenita¨ten auch zu einem Abweichen von diesem
Verhalten kommen.
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d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.650 6 0.750 -22.51 0.03 -0.02 0.61 0.43 0.00 1.09
1/8 -0.625 8 0.750 -43.89 0.03 -0.03 0.72 0.57 -0.38 1.47
1/10 -0.575 10 0.800 -57.66 0.06 -0.07 0.86 0.44 -1.30 2.47
Tabelle 5.17: t ′c fu¨r U = 8eV
d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.725 8 0.750 -30.68 0.01 -0.01 0.59 0.53 -0.13 1.02
1/8 -0.675 8 0.750 -51.61 0.06 -0.07 0.85 0.48 -1.28 2.63
1/10 -0.575 10 0.800 -63.02 0.07 -0.09 0.91 0.44 -2.13 3.46
Tabelle 5.18: t ′c fu¨r U = 10eV
d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.725 6 0.750 -17.58 0.03 -0.03 0.62 0.38 -0.34 0.81
1/8 -0.700 8 0.750 -35.90 0.07 -0.07 0.90 0.43 -2.15 3.78
1/10 -0.650 10 0.800 -50.59 0.09 -0.13 0.97 0.19 -5.09 6.63
Tabelle 5.19: t ′c fu¨r U = 15eV
Die mittleren Winkel ϑ¯ der Momente nehmen mit wachsendem |t ′| zu. Charakteristisch
fu¨r den U¨bergangsbereich ist daru¨ber hinaus eine ausgepra¨gte Abweichung der Werte
ϑi fu¨r die Winkel der einzelnen Momente vom mittleren Winkel ϑ¯ .
Die Abbildungen 5.7 bis 5.15 zeigen die Ladungen und magnetischen Momente sowie
die a¨ußeren Variationsparamter fu¨r die einzelnen Gitterpla¨tze als Ergebnisse der Va-
riationsrechnungen jeweils fu¨r |t ′| = t ′c bei U = 8eV, U = 10eV und U = 15eV sowie
d = 1/6, d = 1/8 und d = 1/10
Zur Legende der Abbildungen 5.7 bis 5.15 und 5.16 bis 5.24:
4C Abweichung von der mittleren Ladung
|Mi| Betrag des magnetischen Moments
ϑi Winkel der Momente graue Kreissegmente:
Vollkreis: ϑi = pi
Leerkreis: ϑi = 0
~Mi Vektorielles Moment
B/U Betrag des Austauschfeldes in Relation zur WW
A/U Betrag der Orbitalverschiebung in Relation zur WW
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Grenzfall großer |t ′|
Als Grenzfall fu¨r große Werte von |t ′| betrachten wir hier |t ′|= 0.750. Bei diesem Wert
sind die Grundzusta¨nde jeweils durch spiralische Streifen-Superzellen charakterisiert.
Auf der anderen Seute haben wir gro¨ßere Werte fu¨r |t ′| nicht mehr in Betracht gezogen,
da wir sie als unphysikalisch erachtet haben. Die Tabellen 5.20, 5.21 und 5.22 fassen
die Rechnungen bei den standardisierten Werten fu¨r U und d zusammen; in den Abbil-
dungen 5.16 bis 5.24 sind die entsprechenden Spin- und Ladungsverteilung sowie die
Werte fu¨r die a¨ußeren VP aufgetragen.
Die Auspra¨gung der Ladungs- sowie der Spinhomogenita¨t nimmt dabei mit wachsen-
der Dotierung einerseits sowie bei kleineren Werten fu¨r U deutlich ab. So bildet sich
fu¨r d = 1/6 ein Zustand mit weitgehend homogener Ladungsverteilung und Magneti-
sierung heraus (vgl. Legende Seite 61).
d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.750 6 0.750 -31.21 0.00 -0.00 0.54 0.53 -0.01 0.91
1/8 -0.750 10 0.750 -53.00 0.01 -0.01 0.68 0.65 -0.12 1.43
1/10 -0.750 10 0.700 -67.78 0.04 -0.05 0.81 0.58 -0.97 2.28
Tabelle 5.20: t ′ =−0.750,U = 8eV
d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.750 6 0.750 -32.20 0.01 -0.01 0.61 0.52 0.00 1.08
1/8 -0.750 10 0.700 -57.15 0.03 -0.03 0.76 0.61 -0.52 1.89
1/10 -0.750 10 0.700 -76.41 0.05 -0.07 0.89 0.57 -1.65 3.32
Tabelle 5.21: t ′ =−0.750eV,U = 10eV
d t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
1/6 -0.750 6 0.750 -18.76 0.02 -0.02 0.58 0.45 -0.19 0.77
1/8 -0.750 10 0.700 -55.10 0.04 -0.05 0.82 0.54 -1.07 2.51
1/10 -0.750 10 0.700 -57.18 0.08 -0.12 0.96 0.39 -4.36 5.98
Tabelle 5.22: t ′ =−0.750eV,U = 15eV
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Kapitel 6
Zusammenfassung
Zielsetzung
Ausgangspunkt unserer Untersuchungen war die Beobachtung eines inhomogenen Zu-
standes in den dotierten CuO2-Ebenen von Kuprat-Supraleitern, der vorher bereits von
der Theorie postuliert wurde. Dieser a¨ußert sich in eindimensionalen Spin- und La-
dungsinhomogenita¨ten und tritt schon im dotierten Einband-Hubbard-Modell auf. In
unserer Arbeit wurde das dotierte eindimensionale Einband-Hubbard-Modell in Abha¨n-
gigkeit der Modellparameter Wechselwirkung, Dotierung und U¨berna¨chstem-Nachbar-
Hopping mittels eines erweiterten Gutzwiller-Ansatzes einer umfassenden quantitati-
ven Analyse unterzogen. Um den sehr hohen Rechenaufwand einer 2D-Rechnung zu
vermeiden benutzten wir ein 1D-Modell in einer Superzellen-Geometrie.
Methodik
Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Verfahren entwickelt, um mittels Ein-Band-Gutz-
willer-Wellenfunktionen inhomogene Ladungs- und Spinverteilungen als variationelle
Lo¨sungen zum Hubbard-Modell zu berechnen. Dabei wurde der urspru¨ngliche Ein-
Band-Gutzwiller-Ansatz - mit den jeweiligen atomaren Doppelbesetzungen mi als ein-
zigen inneren Variations-Parametern - um zwei a¨ußere Variationsparameter pro Gitter-
platz erweitert: Zum einen um ein vektorielles Austauschfeld ~Bi, das u¨ber eine Auf-
spaltung der beiden Spin-Niveaus die Auspra¨gung eines magnetischen Momentes an
Gitterplatz i bewirkt. Zum anderen um eine skalare Orbitalverschiebung Ai, mit der die
lokalen Ladungsdichten ni optimiert werden ko¨nnen. A¨ußere und innere VP wurden im
Programmablauf separat variiert. Dies bedeutet zwar einen erheblichen numerischen
Mehraufwand im Vergleich zu bisherigen Verfahren mit simultaner Minimierung, er-
laubt dafu¨r eine verbesserte Kontrolle u¨ber die VP und erho¨ht die Rechengenauigkeit.
Die Energielandschaft la¨ßt es nicht zu, die Variationsparameter fu¨r jeden einzelnen
Gitterplatz unabha¨ngig voneinander zu variieren. Diesem Problem konnte Abhilfe ge-
schaffen werden, indem wir durch Einfu¨hrung von Streifen-Superzellen die Anzahl der
a¨ußeren VP und somit den Suchraum sinnvoll eingeschra¨nkt haben. Fu¨r die Rechnun-
gen untersuchten wir periodische Superzellen mit bis zu 50 Atomen, wobei jedes Atom
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bis zu 3 unabha¨ngige VP enthielt (bzw. 4 bei Modellen mit u¨berna¨chstem Nachbar
Hopping). Gleichzeitig haben wir damit die Mo¨glichkeit geschaffen, die gefundenen
Grundzusta¨nde nach Streifen-Superzellen zu klassifizieren und der Energie nach zu
ordnen.
Resultate
Zuna¨chst wurden Parametersa¨tze ohne U¨berna¨chste-Nachbar-Hoppings (t ′ = 0) unter-
sucht. Dabei wurden zu jedem Satz aus Wechselwirkung U und Dotierung d jeweils
Rechnungen mit unterschiedlichen zugrundeliegenden Streifen-Superzellen durchgefu¨hrt.
Als Werte fu¨r die Wechselwirkung wurden zuna¨chst U = 8eV und U = 10eV angenom-
men, was ga¨ngigen Annahmen u¨ber die Sta¨rke der WW entspricht. Daneben wurden
die gleichen Rechnungen mit U = 15eV durchgefu¨hrt, um auch den Fall starker Kopp-
lung zu studieren. Wir konnten die Existenz von Spin- und Ladungsinhomogenita¨ten
fu¨r Dotierungen bis hin zu d = 1/4 nachweisen und daru¨ber hinaus deren Struktur
na¨her bestimmen: Die magnetischen Momente ~Mi sind grundsa¨tzlich kollinear (also
parallel bzw. antiparallel) ausgerichtet. Sowohl die lokalen Ladungsdichten als auch
die Betra¨ge der lokalen Momente lassen sich durch gerade Funktionen auf Streifen
beschreiben, die ihr Maximum jeweils in der Streifenmitte annehmen und zum Strei-
fenrand hin abklingen. Die Streifenbreite ha¨ngt dabei antiproportional von der Dotie-
rung ab (”gefu¨llte Streifen“: Fu¨r eine vorgegebene Dotierung d ist die Streifenbreite n
gegeben durch den Zusammenhang
n = 1/d.
Hier ergibt sich eine Abweichung zum Experiment, wo ”halb gefu¨llte Streifen “mit
der Breite n = 1/2d beobachtet wurden. Durch eine sinnvolle Abscha¨tzung konnten
wir diese Verschiebung als Einfluss der langreichweitigen Coulomb-Wechselwirkung
identifizieren.
Innerhalb der Streifen-Superzellen sind die einzelnen Streifen jeweils ferromagnetisch
gekoppelt, d.h. die Randatome sind parallel angeordnet. Im Inneren der Streifen liegt
eine antiferromagnetische Ordnung vor. Abha¨ngig von der Dotierung und damit der
Streifenbreite bildete sich dabei ein Ne´el-artiger Block mit fast vollsta¨ndig polarisier-
ter Spin-Struktur und fast halber Bandfu¨llung in der Mitte der Streifen und einem La-
dungsverarmten U¨bergangsbereich am Rand heraus. Fu¨r ungerade Werte von d treten
in den Grundzusta¨nden Streifen mit einer ungeraden Anzahl ina¨quivalenter Atome auf,
woraus ggf. eine -unphysikalische- endliche Magnetisierung auf einem Streifen resul-
tiert. Die entsprechende Grunzustandsenergie kann sich dadurch erho¨hen; gleichwohl
bleibt der Zusammenhang zwischen Streifenbreite und Dotierung erhalten.
Neben den genannten Werten fu¨r die Dotierung wurden auch Grenzfa¨lle betrachtet, bei
denen d gerade den Mittelwert zwischen 1/6 und 1/8 bzw. 1/8 und 1/10 bildet. In
diesem Fall zeigte sich, daß sich die SSZ der Grundzusta¨nde aus je einem Streifen der
Breite 6 und 8 bzw. 8 und 10 zusammensetzt. Dabei beobachten wir eine Ladungsver-
schiebung, so daß der Zusammenhang zwischen Streifenbreite und Dotierung fu¨r die
einzelnen Streifen erfu¨llt bleibt. Allerdings stieß das Verfahren hier an Genauigkeits-
grenzen, die gefundenen Grundzusta¨nde waren z.T. von konkurrierenden Ordnungen
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energetisch nicht mehr zu unterscheiden.
Außerdem wurden diverse Grenzfa¨lle untersucht. Zuna¨chst wurden sehr kleine Do-
tierung am Beispiel d = 1/25 behandelt. Dabei zeigte sich erneut der Zusammenhang
zwischen Dotierung und Streifenbreite. Der Unterschied zu gro¨ßeren Dotierungen voll-
zieht sich u¨ber einen verbreiterten Ne´el-artigen Block, wa¨hrend der U¨bergangsbereich
im wesentlichen unvera¨ndert blieb.
Ferner wurde der Grenzfall großer WW (bis zu U = 30eV ) betrachtet, was im mikro-
skopischen Modell dem U¨bergang zum t− J Modell entspricht. Fu¨r große Dotierung
(d > 1/6) waren die Grundzusta¨nde oberhalb einer kritischen WW energetisch nicht
mehr von paramagnetischen Lo¨sungen zu unterscheiden. Jedoch blieb die Auspra¨gung
der Inhomogenita¨ten im wesentlichen erhalten.
Abschließend wurde noch eine Studie zur Wirkungsweise der a¨ußeren VP durchgefu¨hrt:
Zu einem auskonvergierten Grundzustand wurden Vergleichsrechnungen ohne Orbital-
verschiebung angestellt. Dabei blieb die magnetische Ordnung im wesentlichen un-
vera¨ndert, wa¨hrend sich die Ladungsinhomogenita¨t deutlich sta¨rker ausgepra¨gte. Die
Rolle der Orbitalverschiebung besteht offensichtlich darin, diese unphysikalischen Ef-
fekte zu kompensieren.
Im zweiten Teil der Studie wurden U¨berna¨chste-Nachbar-Hoppings in die Rechnungen
einbezogen. Im Hinblick auf die Physik der Kuprate ist diese Na¨herung nur fu¨r hinrei-
chend kleine Verha¨ltnisse |t ′/t| sinnvoll, da ansonsten Interstripe-Wechselwirkungen
dominieren und echt zweidimensionale Strukturen an die Stelle der Streifen treten. Fer-
ner unterscheiden sich 1-D und 2-D Modelle hinsichtlich der Position der u¨berna¨chsten
Nachbarn.
Im Unterschied zu den bisherigen Resultaten sind die magnetischen Momente nun
nicht mehr fu¨r alle Parametersa¨tze kollinear ausgerichtet, sondern ko¨nnen auch spi-
ralfo¨rmig geordnet sein. Die Form der Spiralen wird charakterisiert durch einen mittle-
ren Winkel ϑ zwischen benachbarten magnetischen Momenten. In der Durchfu¨hrung
der Rechnungen ergab sich hieraus eine Einschra¨nkung: da die Ladungs- und Spinwel-
len einerseits und die Spiralstruktur andererseits unterschiedliche Periodizita¨ten impli-
zieren, lassen sich kommensurable Strukturen i. A. nur um den Preis schnell anwach-
sender Systemgro¨ßen und damit anwachsendem Speicherbedarfs konstruieren.
Abha¨ngig vom Parameter |t ′|des U¨berna¨chste-Nachbar-Hopping ko¨nnen wir drei Pha-
sen unterscheiden. Unterhalb eines von Wechselwirkung U und Dotierung d abha¨ngi-
gen Grenzwertes t ′c bildet sich eine kollineare Phase heraus, deren Struktur der fu¨r
t ′ = 0′ entspricht. Oberhalb dieses Wertes bildet sich eine Phase heraus,die sowohl
Spin als auch Ladungswellen aufweist und dabei spiralfo¨rmig geordnet ist.
Die gefundenen t ′c liegen mit Werten von -0.575eV bis -0.750eV deutlich u¨ber den
Parametern, die in 2D Rechnungen ein Aufbrechen der antiferromagnetischen Grund-
ordnung bewirken. Hierbei handelt es sich vermutlich um ein Artefakt der Reduktion
auf den eindimensionalen Fall, da der Abstand zum u¨berna¨chsten Nachbarn in 2 Di-
mensionen um den Faktor
√
2 kleiner ist. Ferner wurde fu¨r hinreichend große |t ′| eine
Unterdru¨ckung der Ladungswelle beobachtet.
Insgesamt konnten wir mit dieser Studie dazu beitragen, die Physik der Streifenstruktu-
ren in Kupraten und- allgemeiner des 1D- Hubbard-Modells systematischer als bisher
zu erfassen und sie gleichzeitig auf ein relativ einfach zu handhabendes mikroskopi-
sches System zuru¨ckzufu¨hren.
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Ausblick
Eine sinnvolle Fortfu¨hrung diese Projekts wa¨re die Erweiterung auf das 2D-Hubbard-
Modell. Zu diesem Zweck mu¨sste eine neuer Algorithmus zur k-Raum-Summation in
2 Dimensionen in den Bandstruktur-Teil des Programms implementiert werden.
Im Rahmen der a¨ußeren Variation ließe sich auch eine Einbindung der langreichweiti-
ger Coulomb-WW denken. Hierzu bedu¨rfte es einer hinreichend genauen Formulierung
der LRC als Sto¨rung der Gutzwiller-Wellenfunktionen.
Anhang A
Daten fu¨r t ′ = 0
A.1 d = 1/n
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
4 1/4 4 ↓↓ -0.08 0.00 -0.00 0.12 0.05 -0.01 0.12
5 1/4 4 ↓↓ -0.39 0.00 -0.00 0.16 0.07 -0.02 0.15
6 1/4 4 ↓↓ -0.52 0.01 -0.01 0.19 0.07 -0.02 0.18
7 1/4 4 ↓↓ -0.36 0.00 -0.00 0.15 0.07 -0.02 0.13
8 1/4 4 ↓↓ -0.15 0.00 -0.00 0.13 0.05 -0.01 0.10
9 1/4 4 ↓↓ -0.00 0.00 -0.00 0.13 0.05 -0.01 0.10
Tabelle A.1: d= 1/4
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U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
3 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -0.82 0.00 -0.00 0.17 0.00 -0.03 0.17
4 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -0.82 0.00 -0.00 0.17 0.00 -0.03 0.17
4 1/5 5 ↓↓ -0.82 0.00 -0.00 0.19 0.06 -0.04 0.21
5 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -1.98 0.01 -0.02 0.28 0.00 -0.06 0.30
5 1/5 5 ↓↓ -1.96 0.02 -0.01 0.30 0.09 -0.05 0.37
6 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -2.78 0.01 -0.01 0.32 0.00 -0.12 0.34
6 1/5 5 ↓↓ -2.85 0.02 -0.02 0.37 0.10 -0.10 0.47
7 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -3.01 0.02 -0.02 0.39 0.00 -0.15 0.43
7 1/5 5 ↓↓ -3.03 0.02 -0.02 0.41 0.11 -0.15 0.54
8 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -3.01 0.02 -0.02 0.39 0.00 -0.15 0.43
8 1/5 5 ↓↓ -2.48 0.02 -0.01 0.38 0.11 -0.11 0.41
9 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -1.69 0.02 -0.01 0.37 0.00 -0.11 0.34
9 1/5 5 ↓↓ -1.68 0.01 -0.01 0.37 0.09 -0.12 0.37
10 1/5 4 ↓ ◦ ↑ -1.04 0.01 -0.01 0.29 0.00 -0.07 0.23
10 1/5 5 ↓↓ -1.05 0.01 -0.01 0.30 0.09 -0.05 0.26
Tabelle A.2: d= 1/5
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/6 4 ↓ ◦ ↑ -0.40 0.01 -0.01 0.34 0.00 -0.00 0.34
8 1/6 6 ↓↓ -7.27 0.06 -0.05 0.77 0.15 -0.88 1.88
8 1/6 6 ↓ ◦ ↑ -2.59 0.03 -0.03 0.58 0.00 -0.44 0.79
10 1/6 6 ↓ ◦ ↑ -1.46 0.02 -0.02 0.44 0.00 0.00 0.41
10 1/6 6 ↓↓ -6.38 0.07 -0.06 0.83 0.14 -1.41 2.47
15 1/6 6 ↓↓ -1.92 0.07 -0.06 0.89 0.12 -3.63 5.00
18 1/6 6 ↓↓ -0.69 0.07 -0.06 0.90 0.12 -5.46 7.00
Tabelle A.3: d= 1/6
A.1. D = 1/N 85
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/7 6 ↓↓ -7.95 0.06 -0.05 0.78 0.13 -0.82 1.78
8 1/7 6 ↓ ◦ ↓ -15.59 0.06 -0.06 0.72 0.00 0.00 1.25
8 1/7 7 ↓↓ -17.79 0.08 -0.06 0.85 0.14 -1.40 2.47
8 1/7 7 ↓ ◦ ↓ -10.31 0.11 -0.06 0.88 0.00 -1.09 3.00
10 1/7 6 ↓↓ -8.29 0.07 -0.06 0.86 0.13 -1.57 2.84
10 1/7 6 ↓ ◦ ↓ -16.79 0.08 -0.06 0.87 0.00 -0.00 2.62
10 1/7 7 ↓↑ -17.35 0.09 -0.07 0.90 0.13 -2.01 3.33
10 1/7 7 ↓ ◦ ↓ -7.19 0.12 -0.07 0.90 0.00 -0.91 3.20
15 1/7 6 ↓↓ -5.27 0.07 -0.05 0.91 0.12 -4.89 6.46
15 1/7 6 ↓ ◦ ↑ -4.79 0.08 -0.06 0.88 0.00 -1.50 2.57
15 1/7 7 ↓↓ -5.70 0.07 -0.05 0.88 0.10 -1.46 3.17
Tabelle A.4: d= 1/7
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/8 6 ↓↓ -9.44 0.06 -0.05 0.83 0.32 -0.98 2.28
8 1/8 7 ↓↓ -19.94 0.08 -0.06 0.87 0.20 -1.36 2.56
8 1/8 8 ↓↓ -27.23 0.08 -0.08 0.87 0.13 -1.38 2.54
8 1/8 9 ↓↓ -21.79 0.10 -0.07 0.90 0.13 -1.95 2.93
8 1/8 8 ↓↓ -18.38 0.09 -0.07 0.89 0.12 -1.78 2.89
8 1/8 11 ↓↓ -16.00 0.10 -0.07 0.88 0.13 -1.43 2.66
8 1/8 12 ↓↓ -15.02 0.11 -0.07 0.92 0.05 -1.42 3.48
8 1/8 6 ↓ ◦ ↑ -19.34 0.07 -0.07 0.86 0.00 -1.21 2.47
8 1/8 7 ↓ ◦ ↑ -26.63 0.10 -0.08 0.94 0.00 -2.36 4.55
8 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -20.25 0.08 -0.06 0.84 0.00 -1.43 2.11
8 1/8 9 ↓ ◦ ↑ -17.01 0.10 -0.06 0.86 0.00 -1.00 2.52
8 1/8 10 ↓ ◦ ↑ -14.66 0.12 -0.07 0.92 0.00 -1.36 3.56
8 1/8 10 ↓↑ -7.40 0.08 -0.05 0.87 0.04 -1.29 2.76
8 1/8 12 ↓↑ -12.51 0.11 -0.06 0.88 0.04 -0.88 2.58
Tabelle A.5: d= 1/8, U= 8eV
86 ANHANG A. DATEN FU¨R T ′ = 0
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/8 6 ↓↓ -12.40 0.06 -0.06 0.88 0.13 -1.90 3.31
10 1/8 7 ↓↓ -20.47 0.11 -0.08 0.93 0.12 -1.94 4.02
10 1/8 8 ↓↓ -27.27 0.09 -0.08 0.91 0.12 -2.18 3.51
10 1/8 9 ↓↓ -22.79 0.11 -0.07 0.94 0.12 -2.73 4.47
10 1/8 8 ↓↓ -17.13 0.11 -0.07 0.93 0.10 -1.47 3.82
10 1/8 11 ↓↓ -15.94 0.11 -0.08 0.93 0.00 -1.71 3.76
10 1/8 12 ↓↓ -10.90 0.10 -0.17 0.91 0.26 -1.99 2.73
10 1/8 6 ↓ ◦ ↑ -19.59 0.08 -0.07 0.89 0.00 -2.08 3.08
10 1/8 7 ↓ ◦ ↑ -20.97 0.13 -0.11 0.96 0.00 -0.09 6.45
10 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -19.88 0.09 -0.07 0.88 0.00 -1.30 2.67
10 1/8 9 ↓ ◦ ↑ -17.23 0.11 -0.10 0.93 0.05 -1.75 3.88
10 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -13.01 0.11 -0.10 0.93 0.00 -1.13 3.56
10 1/8 11 ↓ ◦ ↑ -12.33 0.13 -0.15 0.95 0.00 -0.05 5.16
10 1/8 10 ↓↑ -10.68 0.10 -0.06 0.93 0.07 -1.85 3.90
10 1/8 12 ↓↑ -11.78 0.12 -0.08 0.95 0.02 -1.34 4.24
Tabelle A.6: d= 1/8, U = 10eV
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
15 1/8 7 ↓↓ -12.34 0.12 -0.07 0.97 0.20 -5.75 6.74
15 1/8 8 ↓↓ -17.89 0.08 -0.06 0.93 0.09 -3.69 4.94
15 1/8 9 ↓↓ -12.16 0.08 -0.05 0.93 0.05 -2.72 4.44
15 1/8 10 ↓↓ -2.58 0.11 -0.10 0.96 0.13 -2.49 5.10
15 1/8 11 ↓↓ -1.41 0.11 -0.06 0.94 0.05 -1.14 3.55
15 1/8 6 ↓ ◦ ↑ -14.21 0.08 -0.05 0.94 0.00 -3.97 6.14
15 1/8 7 ↓ ◦ ↑ -11.98 0.10 -0.07 0.93 0.00 -1.71 3.74
15 1/8 8 ↓ ◦ ↑ -2.77 0.12 -0.09 0.97 0.00 -0.02 5.96
15 1/8 10 ↓↑ -3.11 0.10 -0.05 0.95 0.12 -2.83 4.48
15 1/8 12 ↓↑ -2.24 0.12 -0.09 0.97 0.00 -1.93 5.69
Tabelle A.7: d= 1/8, U= 15eV
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
20 1/8 8 ↓↓ -14.50 0.07 -0.05 0.93 0.11 -5.37 7.02
25 1/8 8 ↓↓ -12.85 0.07 -0.05 0.94 0.07 -7.98 9.81
30 1/8 8 ↓↓ -11.39 0.07 -0.05 0.94 0.04 -10.36 12.26
Tabelle A.8: d= 1/8
A.1. D = 1/N 87
A.1.1 d=1/10
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/10 6 ↓↓ -18.50 0.05 -0.04 0.86 0.46 -1.29 2.43
8 1/10 7 ↓↓ -28.14 0.07 -0.08 0.89 0.12 -1.64 2.80
8 1/10 8 ↓↓ -34.46 0.07 -0.07 0.90 0.27 -1.67 2.87
8 1/10 9 ↓↓ -40.13 0.08 -0.09 0.91 0.19 -1.94 3.35
8 1/10 10 ↓↓ -44.20 0.09 -0.10 0.92 0.12 -1.93 3.27
8 1/10 11 ↓↓ -40.14 0.09 -0.09 0.93 0.07 -2.08 3.88
8 1/10 12 ↓↓ -37.52 0.09 -0.08 0.92 0.03 -1.94 3.24
8 1/10 6 ↓ ◦ ↑ -25.47 0.07 -0.06 0.87 0.00 -1.43 2.51
8 1/10 7 ↓ ◦ ↑ -10.46 0.08 -0.07 0.90 0.00 -1.99 2.92
8 1/10 8 ↓ ◦ ↑ -39.31 0.09 -0.10 0.90 0.00 -1.70 2.86
8 1/10 9 ↓ ◦ ↑ -40.39 0.09 -0.11 0.92 0.00 -1.73 3.19
8 1/10 10 ↓ ◦ ↑ -39.49 0.10 -0.09 0.92 0.00 -1.45 3.35
8 1/10 11 ↓ ◦ ↑ -32.73 0.10 -0.11 0.92 0.03 -1.12 3.08
8 1/10 12 ↓ ◦ ↑ -32.71 0.10 -0.09 0.92 0.00 -1.15 3.40
8 1/10 8 ↓↑ -19.88 0.06 -0.05 0.88 0.25 -1.39 2.86
8 1/10 10 ↓↑ -25.01 0.08 -0.07 0.91 0.14 -1.70 3.11
8 1/10 12 ↓↑ -27.36 0.09 -0.07 0.91 0.15 -1.50 2.93
Tabelle A.9: d= 1/10, U = 8eV
88 ANHANG A. DATEN FU¨R T ′ = 0
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/10 6 ↓↓ -18.38 0.05 -0.04 0.90 0.39 -2.06 3.61
10 1/10 7 ↓↓ -30.69 0.07 -0.07 0.94 0.10 -2.91 4.46
10 1/10 8 ↓↓ -36.41 0.09 -0.09 0.94 0.12 -2.15 4.30
10 1/10 9 ↓↓ -40.56 0.09 -0.09 0.95 0.18 -2.51 5.04
10 1/10 10 ↓↓ -44.79 0.09 -0.10 0.95 0.13 -3.09 4.38
10 1/10 11 ↓↓ -39.66 0.10 -0.11 0.96 0.10 -2.33 5.83
10 1/10 12 ↓↓ -36.41 0.10 -0.10 0.95 0.08 -1.70 4.70
10 1/10 6 ↓ ◦ ↑ -28.51 0.07 -0.07 0.92 0.00 -2.37 3.99
10 1/10 7 ↓ ◦ ↑ -15.10 0.09 -0.06 0.94 0.00 -2.24 3.77
10 1/10 8 ↓ ◦ ↑ -40.09 0.09 -0.11 0.95 0.03 -2.49 4.51
10 1/10 9 ↓ ◦ ↑ -38.85 0.10 -0.12 0.95 0.00 -2.37 4.76
10 1/10 10 ↓ ◦ ↑ -39.69 0.09 -0.10 0.94 0.00 -1.99 4.11
10 1/10 11 ↓ ◦ ↑ -33.50 0.10 -0.12 0.95 0.00 -1.42 4.67
10 1/10 12 ↓ ◦ ↑ -32.66 0.10 -0.10 0.96 0.00 -0.88 5.04
10 1/10 8 ↓↑ -23.46 0.08 -0.06 0.93 0.26 -1.82 3.59
10 1/10 10 ↓↑ -28.13 0.09 -0.08 0.94 0.15 -2.55 4.00
10 1/10 12 ↓↑ -29.19 0.10 -0.08 0.96 0.01 -2.15 5.31
Tabelle A.10: d= 1/10, U=10eV
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
15 1/10 6 ↓↓ -16.17 0.04 -0.04 0.93 0.40 -4.30 6.16
15 1/10 7 ↓↓ -18.81 0.06 -0.04 0.94 0.30 -4.39 5.61
15 1/10 8 ↓↓ -22.71 0.08 -0.07 0.96 0.10 -2.90 5.50
15 1/10 9 ↓↓ -24.41 0.10 -0.11 0.99 0.11 -1.79 10.62
15 1/10 10 ↓↓ -26.54 0.10 -0.12 0.98 0.13 -6.59 7.45
15 1/10 11 ↓↓ -26.02 0.10 -0.09 0.98 0.07 -1.96 7.84
15 1/10 12 ↓↓ -17.00 0.10 -0.11 0.97 0.11 -1.36 1.99
15 1/10 6 ↓ ◦ ↑ -18.83 0.05 -0.05 0.93 0.00 -2.92 4.42
15 1/10 7 ↓ ◦ ↑ -18.50 0.10 -0.11 0.98 0.05 -3.44 6.51
15 1/10 8 ↓ ◦ ↑ -23.09 0.10 -0.11 0.99 0.00 -3.26 10.03
15 1/10 9 ↓ ◦ ↑ -22.00 0.10 -0.09 0.98 0.00 -1.22 8.84
15 1/10 10 ↓ ◦ ↑ -19.35 0.09 -0.08 0.97 0.00 -1.91 5.89
15 1/10 11 ↓ ◦ ↑ -16.27 0.10 -0.14 0.97 0.00 -1.23 1.92
15 1/10 12 ↓ ◦ ↑ -17.51 0.10 -0.14 0.98 0.00 -3.34 7.96
15 1/10 8 ↓↑ -11.88 0.07 -0.05 0.92 0.32 -1.88 3.45
15 1/10 10 ↓↑ -11.76 0.08 -0.05 0.93 0.16 -1.28 3.40
15 1/10 12 ↓↑ -16.12 0.10 -0.10 0.98 0.09 -2.00 7.52
Tabelle A.11: d= 1/10, U=15eV
A.2. U¨BERGANGSSTRUKTUREN 89
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
20 1/10 10 ↓↓ -14.17 0.10 -0.11 0.98 0.06 -3.45 6.00
25 1/10 10 ↓↓ -11.80 0.10 -0.09 0.99 0.10 -2.97 4.00
30 1/10 10 ↓↓ -5.80 0.08 -0.06 0.97 0.03 -0.26 0.94
Tabelle A.12: d= 1/10
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 1/12 10 ↓↓ -52.77 0.08 -0.10 0.92 0.24 -1.87 3.32
8 1/12 12 ↓↓ -58.03 0.09 -0.12 0.92 0.13 -1.18 3.36
10 1/12 10 ↓↓ -54.15 0.08 -0.09 0.95 0.22 -2.94 4.40
10 1/12 12 ↓↓ -59.40 0.08 -0.13 0.96 0.13 -2.38 4.45
15 1/12 12 ↓↓ -36.1 0.08 -0.13 0.98 0.14 -2.41 7.00
20 1/12 12 ↓↓ -21.93 0.08 -0.12 0.99 0.09 -2.58 3.00
25 1/12 12 ↓↓ -10.30 0.08 -0.13 1.00 0.05 -2.52 4.00
30 1/12 12 ↓↓ -8.75 0.08 -0.09 1.00 0.00 -2.49 3.00
Tabelle A.13: d= 1/12
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 1/25 23 ↓↓ -114.32 0.04 -0.17 0.96 0.13 -2.67 4.40
10 1/25 25 ↓↓ -114.99 0.04 -0.18 0.95 0.13 -2.65 4.34
10 1/25 27 ↓↓ -114.42 0.04 -0.16 0.96 0.11 -2.27 4.38
Tabelle A.14: d= 1/25
A.2 U¨bergangsstrukturen
A.2.1 d=7/48
U d n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
08 7/48 6/8 ↓↓ -15.21 0.07 -0.06 0.80 0.02 -0.86 1.85
08 7/48 6 ↓↓ -7.83 0.06 -0.05 0.75 0.14 -0.75 1.54
08 7/48 6 ↓ ◦ ↑ -15.19 0.07 -0.07 0.82 0.00 -1.25 2.17
08 7/48 7 ↓↓ -15.20 0.09 -0.07 0.85 0.13 -1.32 2.52
08 7/48 7 ↓ ◦ ↑ -9.20 0.09 -0.05 0.81 0.00 -0.92 1.88
08 7/48 8 ↓↓ -9.54 0.07 -0.05 0.80 0.10 -1.03 1.92
08 7/48 8 ↓ ◦ ↑ -3.91 0.11 -0.07 0.86 0.00 -0.92 2.47
Tabelle A.15: d= 7/48, U= 8eV
90 ANHANG A. DATEN FU¨R T ′ = 0
U Dot NA K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 7/48 6/8 ↓↓ -14.63 0.10 -0.08 0.90 0.05 -1.31 3.51
10 7/48 6 ↓↓ -7.36 0.06 -0.05 0.85 0.23 -1.55 2.72
10 7/48 6 ↓ ◦ ↑ -14.07 0.09 -0.08 0.88 0.00 -1.88 3.00
10 7/48 7 ↓↓ -13.80 0.10 -0.07 0.91 0.14 -1.59 3.72
10 7/48 7 ↓ ◦ ↑ -8.70 0.10 -0.07 0.85 0.00 -1.22 2.37
10 7/48 8 ↓↓ -9.12 0.08 -0.06 0.87 0.12 -1.85 2.72
10 7/48 8 ↓ ◦ ↑ -5.07 0.07 -0.04 0.79 0.00 -0.93 1.57
Tabelle A.16: d= 7/48, U= 10eV
U Dot NA K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
15 7/48 6/8 ↓↓ -8.48 0.09 -0.06 0.92 0.00 -3.39 5.52
15 7/48 6 ↓↓ -4.60 0.07 -0.06 0.90 0.11 -4.03 5.48
15 7/48 6 ↓ ◦ ↑ -3.84 0.10 -0.09 0.94 0.00 -4.09 6.34
15 7/48 7 ↓↓ -6.69 0.09 -0.06 0.92 0.10 -3.78 4.88
15 7/48 7 ↓ ◦ ↑ 2.60 0.09 -0.05 0.86 0.00 -1.12 1.95
15 7/48 8 ↓↓ -1.96 0.09 -0.05 0.90 0.10 -2.33 3.45
15 7/48 8 ↓ ◦ ↑ 4.15 0.12 -0.07 0.93 0.00 -1.58 4.02
Tabelle A.17: d= 7/48, U= 15eV
A.2.2 d=9/80
U Dot NA K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
8 9/80 8/10 ↓↓ -34.11 0.09 -0.09 0.90 0.02 -1.81 3.15
8 9/80 8 ↓↓ -28.67 0.09 -0.11 0.90 0.16 -1.75 2.95
8 9/80 8 ↓ ◦ ↑ -34.28 0.10 -0.09 0.90 0.00 -1.73 2.80
8 9/80 9 ↓↓ -34.26 0.10 -0.08 0.90 0.13 -1.62 2.85
8 9/80 9 ↓ ◦ ↑ -29.21 0.10 -0.09 0.92 0.00 -1.54 3.91
8 9/80 10 ↓↓ -30.04 0.09 -0.08 0.90 0.13 -1.74 2.92
8 9/80 10 ↓ ◦ ↑ -32.63 0.11 -0.08 0.91 0.00 -0.98 3.31
Tabelle A.18: d= 9/80, U= 10eV
A.2. U¨BERGANGSSTRUKTUREN 91
U Dot NA K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
10 9/80 8/10 ↓↓ -34.68 0.10 -0.09 0.95 0.10 -2.29 4.13
10 9/80 8 ↓↓ -27.10 0.09 -0.12 0.93 0.18 -2.38 3.92
10 9/80 8 ↓ ◦ ↑ -32.85 0.10 -0.09 0.93 0.00 -1.80 3.76
10 9/80 9 ↓↓ -34.72 0.10 -0.09 0.94 0.12 -2.88 3.97
10 9/80 9 ↓ ◦ ↑ -28.11 0.11 -0.09 0.96 0.00 -1.55 5.21
10 9/80 10 ↓↓ -30.07 0.10 -0.09 0.95 0.08 -1.92 4.61
10 9/80 10 ↓ ◦ ↑ -30.28 0.11 -0.09 0.96 0.00 -1.58 5.08
Tabelle A.19: d= 9/80, U= 10eV
U Dot NA K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
15 9/80 8/10 ↓↓ -20.91 0.11 -0.08 0.98 0.06 -3.70 6.73
15 9/80 8 ↓↓ -18.88 0.11 -0.09 0.98 0.14 -4.69 7.66
15 9/80 8 ↓ ◦ ↑ -14.65 0.10 -0.09 0.96 0.00 -1.36 4.72
15 9/80 9 ↓↓ -20.89 0.11 -0.08 0.97 0.07 -2.53 7.07
15 9/80 9 ↓ ◦ ↑ -14.02 0.08 -0.06 0.95 0.00 -2.01 5.07
15 9/80 10 ↓↓ -19.58 0.10 -0.09 0.98 0.09 -5.82 7.83
15 9/80 10 ↓ ◦ ↑ -20.13 0.11 -0.07 0.97 0.00 -1.84 6.01
Tabelle A.20: d= 9/80, U= 10eV
92 ANHANG A. DATEN FU¨R T ′ = 0
Anhang B
Daten fu¨r t ′ 6= 0
B.1 U= 8eV
B.1.1 d= 1/10
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 8 ↓↓ -38.39 0.07 -0.07 0.88 0.30 -1.53 2.60
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ -42.10 0.08 -0.10 0.88 0.00 -1.27 2.53
-0.300 10 ↓↓ -47.78 0.09 -0.11 0.90 0.14 -1.79 2.92
-0.300 10 ↓ ◦ ↓ -43.83 0.09 -0.10 0.91 0.00 -1.64 3.07
-0.300 12 ↓↓ -41.13 0.08 -0.10 0.89 0.14 -1.68 2.69
Tabelle B.1: U= 8eV, d= 1/10, t’= -0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 8 ↓↓ -46.69 0.07 -0.08 0.87 0.34 -1.42 2.56
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ -49.65 0.08 -0.10 0.88 0.00 -1.49 2.54
-0.500 10 ↓↓ -53.97 0.08 -0.11 0.90 0.17 -1.80 3.01
-0.500 10 ↓ ◦ ↓ -49.17 0.09 -0.12 0.90 0.00 -1.46 2.88
-0.500 12 ↓↓ -47.54 0.07 -0.11 0.87 0.16 -1.54 2.52
Tabelle B.2: U= 8eV, d= 1/10, t’= -0.500eV
93
94 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.550 10 ↑↑ -56.44 0.09 -0.12 0.90 0.21 -1.63 3.06
-0.550 10 0.600 -21.27 0.07 -0.08 0.90 0.51 -1.56 2.92
-0.550 10 0.700 -46.36 0.06 -0.06 0.87 0.53 -1.43 2.86
-0.550 10 0.800 -54.92 0.06 -0.08 0.86 0.43 -1.37 2.61
-0.550 10 0.900 -54.83 0.08 -0.10 0.89 0.24 -1.58 2.85
-0.550 8 0.625 -29.36 0.00 -0.01 0.74 0.72 -0.08 1.55
-0.550 8 0.750 -51.42 0.02 -0.02 0.78 0.66 -0.44 1.96
-0.550 8 0.875 -51.44 0.05 -0.06 0.84 0.45 -1.11 2.25
-0.550 6 0.667 -40.14 0.04 -0.06 0.83 0.56 -0.98 2.20
-0.550 6 0.833 -53.28 0.05 -0.08 0.81 0.38 -1.02 2.01
Tabelle B.3: U= 8eV, d= 1/10, t’= -0.550eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.575 10 ↑↑ -56.85 0.08 -0.11 0.89 0.20 -1.76 2.87
-0.575 10 0.600 -27.21 0.05 -0.07 0.87 0.55 -1.27 2.54
-0.575 10 0.700 -51.06 0.05 -0.07 0.86 0.55 -1.16 2.53
-0.575 10 0.800 -57.66 0.06 -0.07 0.86 0.44 -1.30 2.47
-0.575 10 0.900 -56.73 0.08 -0.10 0.89 0.22 -1.76 2.81
-0.575 8 0.625 -34.96 0.00 -0.00 0.74 0.73 0.00 1.51
-0.575 8 0.750 -55.40 0.02 -0.02 0.77 0.65 -0.39 1.77
-0.575 8 0.875 -27.79 0.07 -0.07 0.88 0.55 -2.00 5.81
-0.575 6 0.667 -45.20 0.03 -0.05 0.81 0.58 -0.79 2.03
-0.575 6 0.833 -55.49 0.05 -0.08 0.85 0.37 -1.32 2.44
Tabelle B.4: U= 8eV, d= 1/10, t’= -0.575eV
B.1. U= 8EV 95
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -46.09 0.08 -0.12 0.88 0.21 -1.37 2.68
-0.750 10 0.600 -55.71 0.05 -0.05 0.83 0.59 -0.91 2.22
-0.750 10 0.700 -67.78 0.04 -0.05 0.81 0.58 -0.97 2.28
-0.750 10 0.800 -58.96 0.04 -0.05 0.82 0.55 -0.88 2.25
-0.750 10 0.900 -53.84 0.08 -0.07 0.87 0.47 -1.33 2.59
-0.750 8 0.625 -61.57 0.01 -0.01 0.74 0.71 -0.13 1.65
-0.750 8 0.750 -66.29 0.01 -0.00 0.72 0.71 0.00 1.58
-0.750 8 0.875 -50.28 0.06 -0.07 0.84 0.50 -1.00 2.23
-0.750 6 0.667 -67.38 0.01 -0.01 0.75 0.70 -0.28 1.88
-0.750 6 0.750 -65.75 0.01 -0.02 0.74 0.63 -0.35 1.74
-0.750 6 0.833 -52.81 0.02 -0.04 0.77 0.56 -0.61 1.85
Tabelle B.5: U= 8eV, d= 1/10, t’= -0.750eV
B.1.2 d=1/8
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ -13.21 0.04 -0.04 0.76 0.35 -0.77 1.58
-0.300 6 ↓↓ -21.59 0.06 -0.08 0.81 0.00 -1.08 2.01
-0.300 8 ↓↓ -29.83 0.08 -0.08 0.85 0.15 -1.29 2.32
-0.300 8 ↓↓ -22.49 0.08 -0.08 0.85 0.00 -1.39 2.49
-0.300 10 ↓↓ -21.63 0.07 -0.08 0.83 0.11 -1.26 2.15
-0.300 10 ↓↓ -17.68 0.08 -0.08 0.83 0.00 -1.17 1.98
Tabelle B.6: U= 8eV, d= 1/8, t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -22.53 0.05 -0.05 0.76 0.37 -0.71 1.63
-0.500 6 ↓↓ -28.31 0.06 -0.07 0.80 0.00 -1.09 1.95
-0.500 8 ↓↓ -35.76 0.08 -0.09 0.84 0.17 -1.34 2.32
-0.500 8 ↓↓ -30.31 0.07 -0.09 0.79 0.00 -0.99 1.74
-0.500 10 ↓↓ -27.17 0.07 -0.08 0.83 0.13 -1.26 2.19
-0.500 10 ↓↓ -22.15 0.08 -0.08 0.82 0.00 -1.08 1.90
Tabelle B.7: U= 8eV, d= 1/8, t’=-0.500eV
96 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.600 8 ↑↑ -41.27 0.08 -0.09 0.84 0.19 -1.28 2.30
-0.600 10 0.600 -9.59 0.05 -0.07 0.81 0.52 -0.84 2.06
-0.600 10 0.700 -35.36 0.02 -0.03 0.72 0.56 -0.47 1.55
-0.600 10 0.800 -39.73 0.03 -0.03 0.72 0.50 -0.48 1.52
-0.600 10 0.900 -31.25 0.08 -0.08 0.83 0.17 -1.17 2.14
-0.600 8 0.600 -19.03 0.02 -0.03 0.74 0.60 -0.40 1.54
-0.600 8 0.750 -39.59 0.03 -0.03 0.74 0.56 -0.46 1.63
-0.600 8 0.875 -38.75 0.07 -0.08 0.83 0.24 -1.22 2.26
-0.600 6 0.667 -29.93 0.00 -0.01 0.67 0.66 -0.01 1.28
-0.600 6 0.750 -40.18 0.00 -0.00 0.65 0.63 -0.05 1.19
-0.600 6 0.833 -38.06 0.01 -0.01 0.64 0.59 -0.09 1.13
Tabelle B.8: U= 8eV, d= 1/8, t’=-0.600eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.625 8 ↑↑ -42.69 0.08 -0.10 0.85 0.19 -1.36 2.38
-0.625 10 0.600 -15.50 0.04 -0.05 0.80 0.53 -0.89 2.10
-0.625 10 0.700 -40.14 0.01 -0.02 0.69 0.60 -0.21 1.41
-0.625 10 0.800 -42.21 0.04 -0.05 0.74 0.44 -0.59 1.57
-0.625 10 0.900 -31.36 0.05 -0.04 0.75 0.40 -0.64 1.59
-0.625 8 0.625 -24.75 0.02 -0.02 0.72 0.63 0.00 1.45
-0.625 8 0.750 -43.89 0.03 -0.03 0.72 0.57 -0.38 1.47
-0.625 8 0.875 -39.19 0.07 -0.07 0.82 0.29 -1.09 2.17
-0.625 6 0.667 -35.05 0.01 -0.01 0.68 0.64 0.00 1.34
-0.625 6 0.750 -43.80 0.00 -0.00 0.65 0.64 0.00 1.20
-0.625 6 0.833 -40.18 0.00 -0.00 0.62 0.61 0.00 1.05
Tabelle B.9: U= 8eV, d= 1/8,t’=-0.625eV
B.1. U= 8EV 97
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -35.37 0.08 -0.10 0.84 0.21 -1.36 2.43
-0.750 10 0.600 -36.81 0.01 -0.01 0.69 0.65 -0.14 1.45
-0.750 10 0.700 -53.00 0.01 -0.01 0.68 0.65 -0.12 1.43
-0.750 10 0.800 -43.68 0.02 -0.02 0.70 0.57 -0.32 1.53
-0.750 10 0.900 -34.98 0.09 -0.06 0.84 0.38 -1.26 2.32
-0.750 8 0.625 -44.14 0.01 -0.01 0.68 0.65 0.00 1.36
-0.750 8 0.750 -50.40 0.03 -0.03 0.73 0.56 -0.46 1.63
-0.750 8 0.875 -38.03 0.07 -0.08 0.81 0.36 -1.03 2.00
-0.750 6 0.667 -50.99 0.00 -0.00 0.67 0.66 -0.01 1.34
-0.750 6 0.750 -50.92 0.00 -0.00 0.66 0.66 0.00 1.32
-0.750 6 0.833 -38.16 0.00 -0.00 0.64 0.62 0.00 1.21
Tabelle B.10: U= 8eV, d= 1/8, t’=-0.750eV
B.1.3 d=1/6
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ -10.46 0.04 -0.04 0.62 0.14 -0.49 1.00
-0.300 6 ↓ ◦ ↓ -5.50 0.03 -0.03 0.53 0.00 -0.35 0.70
-0.300 8 ↓↓ -1.21 0.03 -0.03 0.51 0.10 -0.29 0.67
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ -2.04 0.03 -0.02 0.45 0.00 -0.16 0.54
Tabelle B.11: U = 8eV, d= 1/6,t’=-0.300eV
t ′ n K ∆E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -15.02 0.05 -0.05 0.65 0.15 -0.56 1.18
-0.500 6 ↓ ◦ ↓ -9.44 0.04 -0.05 0.60 0.00 -0.45 0.95
-0.500 8 ↓↓ -3.83 0.04 -0.04 0.57 0.09 -0.41 0.87
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ -2.46 0.03 -0.04 0.56 0.00 -0.40 0.93
Tabelle B.12: U =8 eV, d= 1/6,t’=-0.500eV
98 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.625 6 ↑↑ -20.02 0.06 -0.06 0.69 0.18 -0.64 1.37
-0.625 8 0.625 -8.71 0.01 -0.01 0.44 0.35 -0.09 0.60
-0.625 8 0.750 -19.52 0.01 -0.01 0.54 0.47 -0.12 0.85
-0.625 8 0.875 -9.75 0.01 -0.01 0.48 0.38 -0.00 0.70
-0.625 6 0.667 -9.37 0.01 -0.01 0.58 0.51 -0.13 0.98
-0.625 6 0.750 -19.92 0.01 -0.01 0.55 0.46 -0.16 0.88
-0.625 6 0.833 -18.69 0.05 -0.05 0.65 0.22 -0.52 1.17
Tabelle B.13: U= 8eV, d= 1/6, t’=-0.625eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.650 6 ↑↑ -20.89 0.06 -0.06 0.70 0.17 -0.71 1.51
-0.650 8 0.625 -2.59 0.00 -0.00 0.57 0.56 -0.03 0.94
-0.650 8 0.750 -22.13 0.01 -0.01 0.56 0.52 -0.03 1.01
-0.650 8 0.875 -10.02 0.05 -0.04 0.63 0.22 -0.44 1.07
-0.650 6 0.667 -13.65 0.01 -0.00 0.57 0.54 0.00 0.98
-0.650 6 0.750 -22.51 0.03 -0.02 0.61 0.43 0.00 1.09
-0.650 6 0.833 -18.67 0.03 -0.04 0.60 0.30 -0.35 1.02
Tabelle B.14: U= 8eV, d= 1/6, t’= -0.650eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.675 8 ↑↑ -21.11 0.06 -0.07 0.74 0.18 -0.97 1.79
-0.675 8 0.675 -7.84 0.01 -0.00 0.57 0.56 -0.01 0.92
-0.675 8 0.750 -24.78 0.01 -0.01 0.56 0.48 -0.06 1.08
-0.675 8 0.875 -11.11 0.03 -0.02 0.56 0.33 -0.23 0.92
-0.675 6 0.667 -18.22 0.01 -0.01 0.61 0.53 0.00 1.13
-0.675 6 0.750 -25.63 0.01 -0.01 0.57 0.49 -0.16 0.99
-0.675 6 0.833 -20.51 0.04 -0.04 0.63 0.30 -0.39 1.11
Tabelle B.15: U= 8eV, d= 1/6, t’= -0.675eV
B.2. U = 10EV 99
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 6 - -22.68 0.06 -0.06 0.70 0.20 -0.67 1.43
-0.750 8 0.625 -20.91 0.00 -0.00 0.57 0.56 0.00 1.01
-0.750 8 0.75 -31.05 0.01 -0.01 0.57 0.50 -0.09 1.02
-0.750 8 0.875 -11.63 0.03 -0.04 0.56 0.26 -0.32 0.89
-0.750 6 0.667 -29.35 0.01 -0.01 0.58 0.53 -0.10 1.02
-0.750 6 0.750 -31.21 0.00 -0.00 0.54 0.53 -0.01 0.91
-0.750 6 0.833 -19.80 0.03 -0.03 0.60 0.35 0.00 1.02
Tabelle B.16: U= 8eV, d= 1/6, t’= -0.750eV
B.2 U = 10eV
B.2.1 d= 1/10
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 8 ↓↓ -41.86 0.08 -0.08 0.92 0.31 -2.35 3.75
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ -44.91 0.09 -0.11 0.93 0.00 -2.13 3.60
-0.300 10 ↓↓ -50.63 0.09 -0.11 0.95 0.14 -2.94 4.33
-0.300 10 ↓ ◦ ↓ -43.83 0.09 -0.10 0.94 0.00 -2.02 3.99
-0.300 12 ↓↓ -43.08 0.10 -0.10 0.95 0.09 -1.95 4.69
-0.300 12 ↓ ◦ ↓ -39.91 0.10 -0.11 0.95 0.00 -1.52 3.94
Tabelle B.17: U=10eV, d=1/10, t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 8 ↓↓ -51.12 0.07 -0.08 0.92 0.34 -2.33 3.86
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ -54.18 0.09 -0.12 0.93 0.00 -2.18 3.67
-0.500 10 ↓↓ -58.21 0.09 -0.12 0.94 0.16 -2.57 4.23
-0.500 10 ↓ ◦ ↓ -52.04 0.10 -0.15 0.95 0.00 -1.83 4.13
-0.500 12 ↓↓ -51.60 0.09 -0.13 0.93 0.13 -2.44 3.81
-0.500 12 ↓ ◦ ↓ -44.93 0.10 -0.14 0.94 0.00 -1.64 4.04
Tabelle B.18: U=10eV, d=1/10, t’=-0.500eV
100 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.550 10 ↑↑ -60.87 0.09 -0.12 0.94 0.17 -2.51 4.38
-0.550 10 0.600 -82.43 0.06 -0.09 0.89 0.50 -1.63 2.91
-0.550 10 0.700 -52.66 0.07 -0.11 0.92 0.41 -2.24 3.60
-0.550 10 0.800 -59.43 0.08 -0.11 0.93 0.35 -2.46 4.12
-0.550 10 0.900 -60.81 0.09 -0.12 0.94 0.19 -2.80 4.29
-0.550 8 0.625 -36.44 0.05 -0.06 0.88 0.60 -1.43 2.95
-0.550 8 0.750 -55.01 0.04 -0.05 0.86 0.60 -1.27 2.81
-0.550 8 0.875 -55.22 0.06 -0.08 0.90 0.42 -2.14 3.59
-0.550 6 0.667 -46.65 0.06 -0.09 0.91 0.47 -2.05 3.39
-0.550 6 0.750 -56.01 0.06 -0.09 0.90 0.43 -2.02 3.44
-0.550 6 0.833 -55.84 0.06 -0.07 0.87 0.49 -1.49 2.72
Tabelle B.19: U=10eV, d=1/10, t’= -0.550eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.575 10 ↑↑ -62.18 0.09 -0.13 0.93 0.19 -2.59 3.84
-0.575 10 0.600 -37.44 0.08 -0.11 0.94 0.47 -2.45 4.04
-0.575 10 0.700 -56.38 0.06 -0.07 0.89 0.55 -1.64 3.18
-0.575 10 0.800 -63.02 0.07 -0.09 0.91 0.44 -2.13 3.46
-0.575 10 0.900 -62.14 0.09 -0.12 0.94 0.16 -2.53 4.06
-0.575 8 0.625 -41.60 0.04 -0.05 0.88 0.62 -1.33 2.92
-0.575 8 0.750 -58.53 0.05 -0.05 0.87 0.56 -1.42 2.91
-0.575 8 0.875 -57.49 0.07 -0.08 0.91 0.40 -2.10 3.49
-0.575 6 0.667 -51.28 0.06 -0.08 0.90 0.51 -1.88 3.27
-0.575 6 0.750 -59.40 0.06 -0.09 0.89 0.48 -1.80 3.23
-0.575 6 0.833 -58.92 0.06 -0.10 0.90 0.37 -2.00 3.24
Tabelle B.20: U=10eV, d=1/10, t’= -0.575eV
B.2. U = 10EV 101
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -57.33 0.09 -0.13 0.94 0.24 -2.32 4.11
-0.750 10 0.600 -66.33 0.07 -0.09 0.91 0.53 -1.93 3.53
-0.750 10 0.700 -76.41 0.05 -0.07 0.89 0.57 -1.65 3.32
-0.750 10 0.800 -67.78 0.06 -0.07 0.89 0.54 -1.71 3.28
-0.750 10 0.900 -58.23 0.08 -0.12 0.93 0.33 -2.43 3.89
-0.750 8 0.625 -70.05 0.00 -0.00 0.76 0.75 -0.08 1.87
-0.750 8 0.750 -73.09 0.02 -0.02 0.81 0.67 -0.66 2.29
-0.750 8 0.875 -60.05 0.07 -0.07 0.90 0.53 -1.80 3.42
-0.750 6 0.667 -75.17 0.04 -0.06 0.85 0.61 -1.17 2.72
-0.750 6 0.750 -73.03 0.04 -0.06 0.85 0.56 -1.29 2.81
-0.750 6 0.833 -61.21 0.05 -0.09 0.87 0.43 -1.71 3.02
Tabelle B.21: U=10eV, d=1/10, t’= -0.750eV
B.2.2 d= 1/8
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ -15.57 0.06 -0.05 0.85 0.35 -1.39 2.57
-0.300 6 ↓↓ -22.71 0.09 -0.09 0.90 0.00 -1.96 3.52
-0.300 8 ↓↓ -31.28 0.09 -0.09 0.90 0.16 -1.98 3.15
-0.300 8 ↓↓ -25.32 0.09 -0.11 0.90 0.00 -2.33 3.31
-0.300 10 ↓↓ -23.21 0.09 -0.08 0.89 0.11 -1.75 2.84
-0.300 10 ↓↓ -18.60 0.11 -0.07 0.91 0.00 -1.33 3.31
Tabelle B.22: U =10eV, d= 1/8,t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -25.20 0.06 -0.06 0.87 0.40 -1.67 3.12
-0.500 6 ↓↓ -31.44 0.08 -0.09 0.88 0.00 -1.77 3.06
-0.500 8 ↓↓ -38.53 0.09 -0.10 0.90 0.17 -1.96 3.13
-0.500 8 ↓↓ -33.31 0.08 -0.10 0.89 0.00 -2.20 3.26
-0.500 10 ↓↓ -29.81 0.09 -0.09 0.89 0.12 -1.81 3.01
-0.500 10 ↓↓ -25.34 0.10 -0.11 0.91 0.00 -1.93 3.50
Tabelle B.23: U =10eV, d= 1/8,t’=-0.500eV
102 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.650 10 ↑↑ -49.00 0.08 -0.11 0.89 0.23 -2.02 3.10
-0.650 10 0.600 -27.97 0.06 -0.06 0.86 0.53 -1.34 2.79
-0.650 10 0.700 -46.24 0.05 -0.06 0.84 0.50 -1.42 2.76
-0.650 10 0.800 -45.94 0.05 -0.06 0.84 0.45 -1.33 2.64
-0.650 10 0.900 -33.92 0.09 -0.09 0.90 0.03 -1.76 3.12
-0.650 8 0.625 -35.73 0.06 -0.07 0.85 0.51 -1.34 2.63
-0.650 8 0.750 -48.97 0.06 -0.06 0.84 0.49 -1.29 2.61
-0.650 8 0.875 -45.57 0.09 -0.11 0.90 0.21 -2.20 3.59
-0.650 6 0.667 -42.85 0.01 -0.01 0.72 0.67 -0.16 1.50
-0.650 6 0.650 -48.30 0.00 -0.00 0.68 0.68 -0.01 1.33
-0.650 6 0.833 -42.34 0.01 -0.00 0.67 0.63 -0.10 1.23
Tabelle B.24: U =10eV, d= 1/8,t’=-0.650eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.675 10 ↑↑ -49.53 0.09 -0.11 0.89 0.22 -2.09 3.22
-0.675 10 0.600 -32.40 0.06 -0.07 0.87 0.49 -1.61 2.99
-0.675 10 0.700 -49.49 0.05 -0.05 0.84 0.53 -1.37 2.83
-0.675 10 0.800 -47.07 0.06 -0.08 0.85 0.38 -1.43 2.71
-0.675 10 0.900 -39.75 0.10 -0.09 0.91 0.30 -2.09 3.39
-0.675 8 0.625 -40.09 0.06 -0.07 0.85 0.51 -1.31 2.63
-0.675 8 0.750 -51.61 0.06 -0.07 0.85 0.48 -1.28 2.63
-0.675 8 0.875 -46.37 0.09 -0.10 0.89 0.22 -1.91 3.27
-0.675 6 0.667 -46.39 0.01 -0.01 0.70 0.69 0.00 1.40
-0.675 6 0.750 -50.82 0.00 -0.00 0.68 0.68 -0.02 1.35
-0.675 6 0.833 -43.32 0.00 -0.00 0.66 0.64 0.00 1.16
Tabelle B.25: U =10eV, d= 1/8,t’=-0.675eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -46.62 0.08 -0.11 0.89 0.26 -2.11 3.39
-0.750 10 0.600 -43.24 0.06 -0.06 0.86 0.52 -1.34 2.80
-0.750 10 0.700 -57.15 0.03 -0.03 0.76 0.61 -0.52 1.89
-0.750 10 0.800 -47.98 0.04 -0.05 0.82 0.53 -1.07 2.50
-0.750 10 0.900 -36.23 0.10 -0.08 0.90 0.24 -1.89 3.31
-0.750 8 0.625 -50.35 0.05 -0.05 0.82 0.55 -1.02 2.36
-0.750 8 0.750 -55.10 0.04 -0.05 0.82 0.54 -1.07 2.51
-0.750 8 0.875 -45.26 0.08 -0.09 0.88 0.33 -1.82 3.06
Tabelle B.26: U =10eV, d= 1/8,t’=-0.750eV
B.2. U = 10EV 103
B.2.3 d= 1/6
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ -7.85 0.07 -0.06 0.77 0.14 -1.03 1.80
-0.300 6 ↓ ◦ ↓ -2.09 0.07 -0.07 0.77 0.00 -1.00 1.87
-0.300 8 ↓↓ -0.79 0.03 -0.03 0.50 0.08 -0.29 0.58
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ -1.21 0.02 -0.02 0.40 0.00 -0.19 0.48
Tabelle B.27: U =10eV, d= 1/6,t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -14.87 0.06 -0.06 0.72 0.16 -0.77 1.42
-0.500 6 ↓ ◦ ↓ -7.75 0.06 -0.07 0.77 0.00 -1.10 1.89
-0.500 8 ↓↓ -4.47 0.05 -0.05 0.68 0.07 -0.67 1.22
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ -1.82 0.03 -0.06 0.67 0.00 -0.76 1.26
Tabelle B.28: U =10eV, d= 1/6,t’=-0.500eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.700 6 ↑↑ -29.24 0.07 -0.07 0.77 0.22 -1.08 1.91
-0.700 6 0.667 -24.54 0.01 -0.01 0.60 0.54 -0.12 1.01
-0.700 6 0.700 -28.75 0.03 -0.02 0.64 0.47 0.00 1.17
-0.700 6 0.833 -24.85 0.06 -0.07 0.74 0.22 -0.84 1.61
-0.700 8 0.625 -15.89 0.01 -0.01 0.61 0.56 -0.01 1.05
-0.700 8 0.750 -28.10 0.01 -0.01 0.61 0.51 -0.22 1.14
-0.700 8 0.875 -13.17 0.06 -0.06 0.71 0.15 -0.75 1.42
Tabelle B.29: U =10eV, d= 1/6,t’= -0.700eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.725 6 ↑↑ -29.75 0.06 -0.07 0.76 0.24 -1.04 1.81
-0.725 6 0.667 -28.00 0.01 -0.02 0.63 0.53 -0.25 1.18
-0.725 6 0.725 -30.66 0.02 -0.02 0.63 0.47 -0.28 1.12
-0.725 6 0.833 -23.78 0.06 -0.06 0.71 0.25 -0.67 1.46
-0.725 8 0.625 -20.04 0.01 -0.00 0.61 0.58 -0.03 1.12
-0.725 8 0.750 -30.68 0.01 -0.01 0.59 0.53 -0.13 1.02
-0.725 8 0.875 -271.36 0.62 -0.43 0.55 0.02 -0.41 0.54
Tabelle B.30: U =10eV, d= 1/6,t’= -0.700eV
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t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 6 ↑↑ -29.63 0.07 -0.07 0.77 0.23 -0.97 1.87
-0.750 6 0.667 -31.13 0.02 -0.02 0.64 0.50 -0.29 1.18
-0.750 6 0.750 -32.20 0.01 -0.01 0.61 0.52 0.00 1.08
-0.750 6 0.833 -21.05 0.04 -0.04 0.65 0.35 -0.45 1.17
-0.750 8 0.625 -23.79 0.00 -0.00 0.60 0.57 -0.04 1.10
-0.750 8 0.750 -31.21 0.02 -0.01 0.66 0.50 -0.37 1.40
-0.750 8 0.875 -12.89 0.05 -0.05 0.67 0.18 -0.55 1.17
Tabelle B.31: U =10eV, d= 1/6,t’= -0.750eV
B.3 U = 15eV
B.3.1 d=1/10
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 8 ↓↓ -29.10 0.09 -0.10 0.97 0.11 -4.76 7.02
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ -21.12 0.09 -0.08 0.96 0.00 -0.80 4.74
-0.300 10 ↓↓ -33.20 0.10 -0.13 0.98 0.14 -5.67 7.22
-0.300 10 ↓ ◦ ↓ -27.04 0.10 -0.13 0.98 0.00 -3.08 6.85
-0.300 12 ↓↓ -29.46 0.10 -0.12 0.98 0.10 -3.14 7.45
-0.300 12 ↓ ◦ ↓ -22.39 0.10 -0.13 0.98 0.00 -1.59 8.26
Tabelle B.32: U =15eV, d= 1/10,t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 8 ↓↓ -36.42 0.09 -0.10 0.97 0.12 -4.92 6.64
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ -36.37 0.09 -0.13 0.95 0.00 -3.09 4.93
-0.500 10 ↓↓ -41.64 0.09 -0.13 0.97 0.13 -5.35 6.90
-0.500 10 ↓ ◦ ↓ -34.64 0.10 -0.16 0.98 0.00 -2.49 7.12
-0.500 12 ↓↓ -26.69 0.08 -0.11 0.91 0.14 -1.59 2.43
-0.500 12 ↓ ◦ ↓ -30.91 0.10 -0.15 0.98 0.00 -2.50 6.79
Tabelle B.33: U =15eV, d= 1/10,t’=-0.500eV
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t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.625 10 ↑↑ -50.97 0.09 -0.14 0.97 0.20 -5.73 7.21
-0.625 10 0.600 -34.31 0.10 -0.15 0.98 0.31 -3.14 7.08
-0.625 10 0.700 -42.64 0.07 -0.09 0.93 0.42 -2.26 3.59
-0.625 10 0.800 -48.39 0.09 -0.11 0.97 0.27 -4.56 7.01
-0.625 10 0.900 -48.01 0.09 -0.14 0.97 0.15 -4.70 7.01
-0.625 8 0.625 -36.08 0.06 -0.08 0.94 0.48 -4.18 6.22
-0.625 8 0.750 -45.81 0.07 -0.08 0.95 0.46 -4.22 5.98
-0.625 8 0.875 -43.32 0.08 -0.09 0.96 0.36 -5.16 6.72
-0.625 6 0.667 -42.97 0.08 -0.12 0.96 0.31 -5.36 7.09
-0.625 6 0.750 -46.36 0.07 -0.11 0.95 0.37 -4.15 5.64
-0.625 6 0.833 -41.61 0.08 -0.08 0.96 0.42 -4.58 6.45
Tabelle B.34: U =15eV, d= 1/10, t’ = -0.625eV
t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.650 10 ↑↑ -48.53 0.10 -0.14 0.97 0.16 -4.42 7.06
-0.650 10 0.600 -40.05 0.09 -0.13 0.97 0.30 -4.61 6.85
-0.650 10 0.700 -50.24 0.09 -0.12 0.97 0.33 -4.55 6.46
-0.650 10 0.800 -50.59 0.09 -0.13 0.97 0.19 -5.09 6.63
-0.650 10 0.900 -48.95 0.09 -0.13 0.97 0.17 -5.05 6.61
-0.650 8 0.625 -40.04 0.07 -0.09 0.95 0.50 -4.47 6.38
-0.650 8 0.750 -47.65 0.07 -0.08 0.94 0.47 -3.92 5.84
-0.650 8 0.875 -43.80 0.08 -0.09 0.95 0.36 -3.82 5.41
-0.650 6 0.667 -46.21 0.08 -0.13 0.96 0.31 -4.98 6.67
-0.650 6 0.650 -47.34 0.07 -0.10 0.95 0.41 -3.97 5.87
-0.650 6 0.833 -41.10 0.10 -0.12 0.98 0.27 -2.48 7.80
Tabelle B.35: U =15eV, d= 1/10,t’= -0.650eV
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t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -46.67 0.09 -0.14 0.97 0.17 -4.99 6.51
-0.750 10 0.600 -51.46 0.08 -0.12 0.96 0.41 -4.25 5.89
-0.750 10 0.700 -57.18 0.08 -0.12 0.96 0.39 -4.36 5.98
-0.750 10 0.800 -51.61 0.09 -0.14 0.96 0.21 -4.44 6.28
-0.750 10 0.900 -51.40 0.09 -0.12 0.97 0.34 -4.59 6.44
-0.750 8 0.625 -51.34 0.06 -0.07 0.93 0.57 -3.76 5.79
-0.750 8 0.750 -51.81 0.06 -0.07 0.93 0.53 -2.95 4.87
-0.750 8 0.875 -46.34 0.08 -0.08 0.95 0.48 -4.24 6.53
-0.750 6 0.667 -55.49 0.08 -0.12 0.96 0.39 -4.43 6.25
-0.750 6 0.750 -53.59 0.07 -0.11 0.95 0.38 -4.19 5.86
-0.750 6 0.833 -45.33 0.07 -0.11 0.95 0.38 -4.06 5.85
Tabelle B.36: U =15eV, d= 1/10,t’ = 0.750eV
B.3.2 d=1/8
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ -3.35 0.05 -0.05 0.84 0.10 -1.01 1.89
-0.300 6 ↓↓ -14.22 0.08 -0.08 0.93 0.00 -3.82 5.12
-0.300 8 ↓↓ -18.96 0.11 -0.09 0.96 0.13 -3.54 5.78
-0.300 8 ↓↓ -8.39 0.11 -0.11 0.95 0.00 -2.47 4.67
-0.300 10 ↓↓ -11.20 0.10 -0.07 0.93 0.12 -1.60 3.54
-0.300 10 ↓↓ -5.41 0.11 -0.08 0.93 0.00 -0.89 2.95
Tabelle B.37: U = 8eV, d= 1/8,t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -14.23 0.05 -0.05 0.88 0.35 -2.20 3.50
-0.500 6 ↓↓ -16.31 0.07 -0.07 0.85 0.00 -1.23 1.96
-0.500 8 ↓↓ -26.66 0.09 -0.10 0.94 0.11 -3.37 5.00
-0.500 8 ↓↓ -20.16 0.10 -0.11 0.94 0.00 -2.39 4.15
-0.500 10 ↓↓ -19.30 0.09 -0.08 0.93 0.07 -2.63 4.10
-0.500 10 ↓↓ -12.55 0.08 -0.10 0.88 0.00 -1.50 2.23
Tabelle B.38: U = 8eV, d= 1/8,t’=-0.500eV
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t’ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.675 10 ↑↑ -38.25 0.09 -0.11 0.93 0.25 -3.46 4.66
-0.675 10 0.600 -19.33 0.08 -0.08 0.90 0.48 -1.93 3.37
-0.675 10 0.700 -32.79 0.08 -0.10 0.93 0.33 -3.20 4.75
-0.675 10 0.800 -31.52 0.08 -0.07 0.91 0.37 -2.45 3.99
-0.675 10 0.900 -27.32 0.10 -0.11 0.95 0.10 -3.91 5.60
-0.675 8 0.625 -28.77 0.08 -0.10 0.94 0.38 -3.93 5.89
-0.675 8 0.750 -35.41 0.08 -0.09 0.92 0.34 -2.71 4.30
-0.675 8 0.875 -32.78 0.10 -0.11 0.93 0.16 -2.76 4.12
-0.675 6 0.667 -26.66 0.05 -0.05 0.88 0.52 -2.28 3.92
-0.675 6 0.675 -29.00 0.06 -0.06 0.90 0.41 -2.70 4.50
-0.675 6 0.833 -30.25 0.04 -0.05 0.86 0.51 -1.72 3.25
Tabelle B.39: U =15eV, d= 1/8,t’ = -0.675eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.700 10 ↑↑ -29.54 0.10 -0.12 0.93 0.21 -2.90 4.04
-0.700 10 0.600 -24.08 0.08 -0.10 0.93 0.39 -2.90 4.54
-0.700 10 0.700 -34.54 0.07 -0.09 0.91 0.38 -2.99 4.53
-0.700 10 0.800 -30.94 0.07 -0.09 0.90 0.27 -2.17 3.53
-0.700 10 0.900 -26.84 0.11 -0.09 0.95 0.24 -3.33 5.42
-0.700 8 0.625 -31.87 0.08 -0.10 0.94 0.37 -4.19 6.05
-0.700 8 0.750 -35.90 0.07 -0.07 0.90 0.43 -2.15 3.78
-0.700 8 0.875 -34.01 0.10 -0.12 0.95 0.17 -3.98 5.59
-0.700 6 0.667 -30.85 0.05 -0.05 0.90 0.54 -3.56 5.58
-0.700 6 0.675 -26.76 0.04 -0.05 0.84 0.47 -1.32 2.62
-0.700 6 0.833 -33.05 0.05 -0.05 0.89 0.52 -2.80 4.79
Tabelle B.40: U =15eV, d= 1/8,t’ = -0.700eV
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t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 10 ↑↑ -37.04 0.09 -0.13 0.93 0.29 -3.29 4.37
-0.750 10 0.600 -30.68 0.08 -0.09 0.93 0.40 -3.49 5.10
-0.750 10 0.700 -37.55 0.06 -0.07 0.89 0.48 -2.07 3.40
-0.750 10 0.800 -31.35 0.08 -0.10 0.90 0.28 -2.15 3.53
-0.750 10 0.900 -25.34 0.09 -0.09 0.92 0.21 -2.82 4.31
-0.750 8 0.625 -36.96 0.08 -0.10 0.93 0.39 -3.73 5.49
-0.750 8 0.750 -39.84 0.07 -0.08 0.92 0.41 -3.40 5.28
-0.750 8 0.875 -33.52 0.09 -0.11 0.94 0.27 -3.48 5.49
-0.750 6 0.667 -35.47 0.04 -0.04 0.89 0.57 -2.90 4.97
-0.750 6 0.750 -35.29 0.04 -0.05 0.89 0.53 -3.22 5.22
-0.750 6 0.833 -25.03 0.00 -0.00 0.63 0.62 0.00 0.83
Tabelle B.41: U =15eV, d= 1/8,t’ = -0.750eV
B.3.3 d=1/6
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.300 6 ↓↓ 0.71 0.08 -0.07 0.89 0.14 -3.55 4.99
-0.300 6 ↓ ◦ ↓ -1.15 0.01 -0.01 0.34 0.00 -0.12 0.24
-0.300 8 ↓↓ 4.36 0.02 -0.03 0.60 0.05 -0.43 0.75
-0.300 8 ↓ ◦ ↓ 0.16 0.01 -0.01 0.15 0.00 -0.03 0.09
Tabelle B.42: U = 15eV, d= 1/6,t’=-0.300eV
t ′ n K E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.500 6 ↓↓ -6.19 0.04 -0.03 0.60 0.14 -0.35 0.71
-0.500 6 ↓ ◦ ↓ -4.13 0.02 -0.02 0.47 0.00 -0.25 0.40
-0.500 8 ↓↓ 3.09 0.07 -0.05 0.80 0.08 -1.09 1.84
-0.500 8 ↓ ◦ ↓ 8.31 0.07 -0.06 0.83 0.00 -1.61 2.41
Tabelle B.43: U =15 eV, d= 1/6,t’=-0.500eV
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t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.700 6 ↑↑ -14.05 0.05 -0.06 0.70 0.18 -0.69 1.10
-0.700 8 0.625 -4.63 0.02 -0.01 0.64 0.50 -0.05 0.94
-0.700 8 0.750 -15.78 0.01 -0.01 0.55 0.42 -0.20 0.66
-0.700 8 0.875 -6.98 0.04 -0.04 0.61 0.25 -0.38 0.70
-0.700 6 0.667 -11.17 0.03 -0.03 0.65 0.41 -0.40 0.98
-0.700 6 0.750 -16.13 0.03 -0.03 0.62 0.35 -0.38 0.83
-0.700 6 0.833 -12.35 0.01 -0.01 0.49 0.39 -0.12 0.53
Tabelle B.44: U= 15eV,d=1/6, t’= -0.700eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.725 6 ↑↑ -14.29 0.08 -0.09 0.87 0.18 -2.76 4.13
-0.725 8 0.625 -8.80 0.00 -0.00 0.55 0.52 0.00 0.69
-0.725 8 0.750 -15.22 0.05 -0.05 0.75 0.35 -0.79 1.65
-0.725 8 0.875 -6.51 0.06 -0.04 0.68 0.21 -0.52 0.88
-0.725 6 0.667 -14.75 0.03 -0.02 0.64 0.44 0.00 0.93
-0.725 6 0.750 -17.58 0.03 -0.03 0.62 0.38 -0.34 0.81
-0.725 6 0.833 -13.44 0.04 -0.04 0.64 0.26 -0.46 0.88
Tabelle B.45: U= 15eV,d=1/6, t’= -0.725eV
t ′ n ϑ E/Site Cmax Cmin Mmax Mmin Amax Bmax
-0.750 6 ↑↑ -14.65 0.09 -0.09 0.88 0.19 -2.67 4.15
-0.750 8 0.625 -11.40 0.02 -0.02 0.60 0.48 -0.20 0.81
-0.750 8 0.750 -18.36 0.01 -0.01 0.55 0.42 -0.18 0.72
-0.750 8 0.875 -7.03 0.05 -0.03 0.67 0.20 -0.56 0.96
-0.750 6 0.667 -17.40 0.01 -0.02 0.61 0.50 -0.22 0.88
-0.750 6 0.750 -18.76 0.02 -0.02 0.58 0.45 -0.19 0.77
-0.750 6 0.833 -12.78 0.03 -0.03 0.57 0.32 -0.28 0.65
Tabelle B.46: U= 15eV,d=1/6, t’= -0.750eV
110 ANHANG B. DATEN FU¨R T ′ 6= 0
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